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本 书 历史 部 分 从 原子 结构 、 晶体 结 构 、 生物 大 分 子 结构 等 10 个 方面 , 比较 全 面 地 展示 了 化 学 家 在 认识 物 
质 微观 结构 过 程 中 的 重要 历史 事件 。 欣赏 部 分 用 细腻 的 图 像 风 格 展示 了 58 种 化 学 结构 , 另外 还 包括 了 化 学 结 
构 CG 动 画 的 截图 。 最 后 的 注释 部 分 对 58 种 化 学 结构 进行 了 简要 的 介绍 。 
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献 给 我 的 父母 


5) 
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化 学 研究 物质 的 组 成 、 结 构 、 性 质 及 变化 规律 , 与 生命 科学 、 医 学 、 材 料 科 学 、 环 境 科 学 、 
天 文学 等 学 科 紧密 关联 , 通常 被 视 为 自然 科学 的 中 心 学 科 。 化 学 也 是 创造 新 物质 的 科学 ， 
这 些 新 物质 满足 了 国家 的 重大 战略 需求 , 也 极 大 地 丰富 和 改善 了 人 们 的 日 党 生活。 同时 ， 
对 人 类 未 来 发 展 至 关 重 要 的 新 能 源 、 新 药物 、 环 境 保护 等 研究 ， 也 都 与 化 学 科学 密切 
相关 。 


由 清华 大 学 出 版 社 出 版 的 《美丽 的 化 学 结构 》 和 《美丽 的 化 学 反应 》 两 本 书 以 生动 形 
象 和 引人入胜 的 语言 ， 通 过 介绍 化 学 结构 和 化 学 反应 ， 展 现 了 化 学 科学 的 发 展 历程 和 
研究 内 容 ， 显 示 了 化 学 的 美丽 和 独特 魅力 。 例 如 ， 在 《美丽 的 化 学 结构 》 BH, F 
者 借助 最 新 的 电脑 图 像 技术 ， 展 现 了 众多 既 有 美感 ， 又 具有 科学 意义 的 化 学 结构 。 用 
精美 的 图 片 和 精炼 的 语言 ， 描 绘 了 人 类 在 认识 物质 微观 结构 过 程 中 10 个 重要 研究 方 
阿 的 发 展 历程 。《4 美 丽 的 化 学 反应 /一 书 中 ， 作 者 用 特殊 的 摄像 技术 ,将 化 学 反应 中 
和 反应 产物 的 绚丽 色彩 和 多 姿 形 态 呈现 给 读者 。 用 精心 制作 的 图 像 ， 再 现 了 1660 一 
1860 年 期 间 ， 波 义 耳 、 拉 瓦 锡 等 著名 化 学 家 使 用 的 重要 化 学 实验 仪器 ， 并 介绍 了 相关 
知识 和 研究 的 历史 背景 。 


科学 研究 与 科技 传播 是 科技 工作 的 一 体 两 愤 ， 科 技 传播 对 国民 科学 素养 的 提升 以 及 对 
国家 经 济 发 展 和 社会 进步 都 具有 重要 的 意义 。 中 国 科学 技术 大 学 历来 重视 科技 传播 工 
作 ， 这 两 本 书 的 出 版 ， 必 将 激发 读者 对 化 学 的 兴趣 ， 吸 引 更 多 的 年 轻 人 投身 于 化 学 科 
学 研究 事业 ， 为 国家 和 人 类 作出 贡献 。 


*x 8% 


中 国 科 学 院 院士 
中 国 科学 技术 大 学 校长 


关于 “美丽 化 学 ”前 期 网 站 BeautifulChemistry.net 


美丽 化 学 ”是 由 中 国 科 学 技术 大 学 先进 技术 研究 院 〈 简称 中 科大 先 研 院 ) 和 清华 大 
学 出 版 社 联合 制作 的 原创 网 络 科 普 项 目 ， 其 主 则 是 将 化 学 的 美丽 和 神奇 传递 给 大 众 ( 中 
区 版 网 址 http://BeautifulChemistry.net/cn ) 。 在 “美丽 化 学 ”中 ， 我们 使 用 АК 高 清 摄 
像 机 捕捉 化 学 反应 中 的 缤纷 色彩 和 微妙 细 世 :; 在 分 子 尺 度 上 ， 我 们 使 用 先进 的 三 维 电 
脑 动画 和 互动 技术 ， 展示 近年 来 在 《 目 然 (Nature ) Al (BIS) (Science) 等 国际 知 
名 期 刊 中 报道 的 微观 化 学 结构 。 


“美丽 化 学 ”网 站 英文 版 于 2014 年 9 月 зо HE, 中 文 版 于 2014 年 10 月 31 日 上 线 。 
截至 2015 年 11 月 底 ， 有 超过 31 万 人 访问 “美丽 化 学 ”网 站 ( 其 中 中 国 用 户 占 28%, 
美国 用 户 占 22%， 其 他 国家 用 户 占 50%) ， 网 站 页 面 点 击 量 超过 630 万 次 ， 在 线 视频 
播放 次 数 超过 520 万 。“ 美 丽 化 学 ”网 站 上 线 后 得 到 了 世界 各 地 主流 媒体 的 关注 ， 并 
获得 多 个 国内 外 奖项 ， 参 加 了 多 个 强调 科学 与 艺术 融合 的 国内 外 展览 ， 包 括 英国 广播 
公司 (BBC) 、 探 索 频 道 、 麻 省 理工 学 院 (MIT) 、 哥 伦比 亚 大 学 、 腾 讯 WE 大 会 等 都 
通过 授权 使 用 了 “美丽 化 学 ”的 素材 ( 详细 成 果 见 第 уш 页 ) 。 


RBS RR “美丽 化 学 ”项 目 中 科大 先 研 院 一 方 的 负责 人 ， 也 是 项 目的 作者 、 摄 
影 兼 科学 可 视 化 指导 。 项 目的 其 他 主要 成 员 包 括 : 化 学 反应 指导 陶 先 刚 ( 中 国 科 学 技 
术 大 学 化 学 系 副 教授 ) ， 化 学 反应 指导 黄 微 ( 中 国 科学 技术 大 学 化 学 实验 教学 中 心 副 
主任 、 高 级 实验 师 ) 。 


关于 “美丽 化 学 ” BA 


在 编写 “美丽 化 学 ”时 ， 我们 希望 在 之 前 网 站 的 基础 上 更 进一步 ， 在 内 容 和 形式 上 更 
好 地 向 公众 展示 化 学 独特 的 美丽 。 为 了 适应 不 同 读者 的 需求 ， 我 们 规划 了 两 本 书 一 一 
《美丽 的 化 学 反应 》 和 《美丽 的 化 学 结构 》( 以 下 简称 《反应 》 和 《结构 》) 。《 反 应 》 
适合 所 有 读者 ， 即 使 没有 化 学 基础 的 读者 ， 也 可 以 从 书 中 感受 到 化 学 反应 呈现 出 的 绚 
丽 色彩 和 多 姿 形 态 。 (OM) 展示 了 大 量 美妙 的 微观 化 学 结构 ， 适 合 有 一 定 化 学 基础 
和 对 化 学 感 兴趣 的 读者 阅读 。 


为 了 提升 书 中 化 学 知识 的 广度 和 深度 ， 每 本 书 中 都 增加 了 超过 50 页 的 “历史 ”部 分 。 

我 们 希望 通过 介绍 一 些 相 关 的 历史 知识 ， 让 读者 更 好 地 体会 化 学 的 美丽 。 在 《反应 / 
的 历史 部 分 ， 我 们 选择 了 1660—1860 年 间 波 义 耳 、 普 利 斯 特 里 、 拉 瓦 锡 等 12 位 著名 
的 化 学 家 ， 在 认真 调研 他 们 原始 著作 的 基础 上 ， 用 精致 的 手 给 图片 和 简洁 的 文字 对 他 
们 使 用 过 的 重要 化 学 装置 进行 了 展示 和 介绍 。 我 们 希望 从 化 学 实验 闭 置 的 演变 这 一 全 
新 的 视角 ， 展 示 化 学 革命 前 后 这 一 段 最 有 代表 性 的 化 学 史 。 在 《结构 》 的 历史 部 分 ， 

我 们 从 原子 结构 、 晶 体 结 构 、 生 物 大 分 子 结构 等 10 个 方面 ， 比 较 全 面 地 展示 了 化 学 家 
在 认识 物质 微观 结构 过 程 中 的 重要 研究 成 果 。 虽然 两 本 书 的 历史 部 分 篇 幅 都 不 是 很 长 ， 

但 却 花费 了 我 们 大 量 的 时 间 和 心血 。 希 望 我 们 的 努力 可 以 让 看 似 枯燥 的 化 学 史 变 得 更 
为 生动 、 有 趣 。 


除了 历史 部 分 ， 两 本 书 中 还 包括 了 精美 的 “欣赏 部 分 。 在 人 《反应 》 的 欣赏 部 分 ,我 
们 用 国际 一 流水 准 的 CG 图 像 复 原 了 历史 上 15 套 重 要 的 化 学 反应 装置 ; 另外 也 包括 了 
我 们 拍摄 的 化 学 反应 4K 视频 的 截图 ， 每 张 截图 都 为 印刷 进行 了 优化 ， 其 中 一 些 截图 也 
是 在 之 前 网 站 中 没有 出 现 的 。 在 《结构 》 的 欣赏 部 分 ， 我 们 用 更 为 细腻 的 图 像 风 格 ， 
展示 了 58 种 化 学 结构 ， 另 外 还 包括 了 化 学 结构 CG 动画 的 截图 。 此 外 ， (А) HE 
括 “ 注 释 ” 部 分 ， 其 中 对 上 述 58 种 化 学 结构 进行 了 简要 介绍 。 


在 书籍 编写 的 过 程 中 我 们 追求 的 一 个 目标 是 确保 每 一 张 图 户 的 原创 性 ， 而 且 将 每 一 张 
图 片 的 质量 都 做 到 极致 。 在 文字 方面 ， 我 们 力求 用 简明 扼要 的 文字 与 图 片 一 起 高 效 地 传 


递 科学 知识 。 我 们 希望 读者 通过 阅读 我 们 的 书籍 不 但 可 以 学 到 化 学 知识 ， 也 可 以 得 到 
美的 享受 。 最 后 ， 书 中 难免 会 有 错误 和 不 足 之 处 ， 恩 请 读者 给 予 指 下 (scivis e uste. ейи. cn), 
我 们 会 在 新 的 版 本 中 及 时 修正 。 


这 两 本 书目 前 得 以 完稿 , 是 很 多 人 共同 努力 的 结果 。(《 反应 ?和 (结构 ) 的 创意 、 文 字 创 作 、 
文献 调研 、 封 面 设计 、 版 式 设计 均 由 梁 下 完 成 。《 反 应) 历史 部 分 的 图 厂 , 科学 家 肖像 、 
装置 手绘 图 : Miño OR) EER, 装置 CG 复原 : 上 海 映 速 ( 建 模 : XR BH 
RAZA IHR, FE ХТЖ. М/А. TER FH: RR): 化 学 反应 摄像 : PRR E 
学 反应 在 陶 先 刚 和 黄 微 指导 下 完成 )。(《 结构 ) 历 史 部 分 的 图 片 , RER: AR FAR. 
陈磊 。《 结 构 》 欣 赏 部 分 的 图 片 , 结 构图 像 : FER: CG 动画 : AR ( 创意、3D 模型 ) ， 
上 海 映 速 (动画: RR XU, BLE: 材质 、 人 灯光、 后 期 : 宗 梁 ) 。 书 籍 的 排版 由 


作者 荣 歼 的 致谢 


对 于 “于 及 化 学” 网 着 的 致谢 ”首先 要 感谢 中 科大 先 研 院 和 请 华 大 学 出 版 社 使 制作 “ 美 
丽 化 学 ”项目 成 为 现实 。 另 外 ， 要 感谢 中 国 科 学 技术 大 学 科技 传播 系 的 周 弱 庭 系 主任 
和 王国 燕 老师 ， 因 为 二 位 的 支持 和 帮助 ， 我 才能 来 到 中 国 科 学 技术 大 学 这 个 优秀 的 平 
台 上 施展 才能 。 感 谢 中 国 科学 技术 大 学 化 学 实验 教学 中 心 为 拍摄 化 学 反应 提供 场地 和 
药品 。 感 谢 秦 健 博 士 ( 芝加哥 大 学 ) Felice Frankel (MIT) 、 江 海龙 博士 ( 中 国 科 学 
技术 大 学 ) 、 马 明明 博士 ( 中 国 科学 技术 大 学 ) 、 王 顺 博 士 (上海 交 通 大 学 ) 、 张 一 
ІҢ (中国 科学 院 化 学 研究 所 ) 、Charles Xie ÈE (Concord Consortium ) 、 吴 扬 博 士 ( 8 
SERS) 、 孙 晓 明 博士 ( 北京 化 工大 学 ) 、 李 峰 博 士 ( 中 国 科学 院 金 属 研 究 所 ) 在 网 
站 制作 过 程 中 提出 的 宝贵 意见 和 建议 。 另 外 特别 感谢 中 国 化 学 会 ， 在 第 29 届 学 术 年 会 
上 邀请 我 们 介绍 “美丽 化 学 ”项 目 ( 当时 网 站 还 没有 上 线 ) 。 感 谢 国 内 外 媒体 对 项 目 
的 关注 和 报道 , 帮助 我 们 把 “美丽 化 学 ”传递 给 更 多 人 。 最 后 要 衷心 感谢 所 有 关注 过 ЗЕ 
丽 化 学 ”的 朋友 ， 我 们 收 到 了 很 多 热情 的 支持 、 鼓 励 和 指正 ， 这 些 都 是 我 们 继续 努力 
工作 的 动力 。 


对 于 “美丽 化 学 ”书籍 的 致谢 ”首先 要 感谢 我 的 家 人 对 我 的 支持 和 理解 ， 尤 其 是 我 的 
妻子 在 家 庭 方面 的 巨大 付出 。 感 谢 我 的 朋友 陈磊 在 手绘 图 像 和 排版 方面 的 巨大 贡献 。 
感谢 上 海 网 最 网 络 科技 有 限 公司 的 刘辉 先生 为 “美丽 化 学 ”项目 捐 款 10 万 元 人 民 币 ， 
协助 我 们 可 以 用 最 高 水 平 完 成 化 学 史 部 分 的 内 容 。 感 谢 上 海 映 速 为 我 们 精心 制作 国际 
一 流水 准 的 历史 化 学 仪器 CG 复原 图 像 。 感 谢 清 华 大 学 吴 扬 博士 和 王 实 分 别 为 书稿 文字 
和 封面 设计 提出 的 宝贵 意见 。 感 谢 北 京 市 科学 技术 委员 会 对 书籍 出 版 的 经 费 支 持 。 最 
后 要 衷心 感谢 责任 编辑 袁 琦 在 书籍 编写 过 程 中 给 予 的 巨大 帮助 ， 也 衷心 感谢 清华 大 学 
出 版 社 各 位 领导 对 “美丽 化 学 ”书籍 的 大 力 支 持 。 


М. “美丽 化 学 ”项 目 成 果 一 览 


获得 奖项 
. 2015 年 2 月 获得 由 美国 国家 科学 基金 会 (NSF ) 和 美国 《大 众 科 学 》 (Popular 
Science ) 杂志 举办 的 Vizzies 国际 科学 可 视 化 竞赛 视频 类 专家 奖 (Experts’ Choice). 
2015 年 4 月 获得 由 浙江 省 科技 馆 和 果 壳 网 举办 的 菠萝 科学 奖 菠 莹 器 奖 。 
2015 Ẹ 5 月 获得 由 上 海 科 技 馆 举 办 的 上 海 科 普 微 电影 大 赛 最 佳 摄 影 奖 。 
2015 年 7 月 获得 第 六 届 中 国 数字 出 版 博览 会 2014 一 2015 年 度 创新 作品 奖 。 


媒体 报道 
国内 媒体 : 《中国 青年 报 》、《 PERR) (ERAD R (ATRI) 
新 华 网 、 果 壳 网 、《 环 球 企 业 家 》 杂志 、《 新 安 晚报 》 等 。 
国外 媒体 : 《时 代 周 刊 》 官 网 、 探 索 频 道 、《 赫 人 芬 顿 邮 报 /等 10 多 个 国家 的 


主流 媒体 。 
参加 展览 
. 2014 年 12 月 ， 中 国电 脑 美术 20 年 ( 北京 中 华 世 纪 坛 ) 。 


2015 年 7 月 ， 自 然 与 艺术 之 谜 特 展 ( 中 国 台 湾 “ 国 立 自然 科学 博物 馆 ” ) 。 
2015 年 8 月 ， 上 海 国际 科学 与 艺术 展 (上海 中华 艺术 宫 ) o 
2015 年 9 月 ， 英 国 皇 家 摄影 学 会 国际 科学 图 像 展 ( 英国 巡展 ) 。 
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2014 年 10 7 日 ， 加拿大 探索 频道 《每 日 星球 》 (Daily Planet) 栏目 对 “ 美 
丽 化 学 ”项 目 进行 报道 。 

2015 +3 Н, “美丽 化 学 ”中 的 一 段 视 频 被 电影 4 对称》 (Symmetry) 采用 。 
《对 称 》 是 在 欧洲 核子 物理 研究 所 (CERN ) 中 ， 以 宏伟 的 粒子 对 撞 机 为 舞台 
背景 拍摄 的 一 部 歌舞 剧 。 

2015 年 3 月 ， 授 权 Red Beard 品牌 在 梅 赛 德 斯 -奔驰 时 装 周 ( 伊斯坦布尔 站 ) 
上 使 用 “美丽 化 学 ”视频 ， 用 于 了 T 形 台 背 景 视 频 。 

2015 年 3 月 11 日 ， 美丽 化 学 ”视频 出 现在 英国 广播 公司 (ВВС) 《新 闻 之 
夜 》 (Newsnight) 节目 中 ， 用 来 比喻 英国 当前 的 联合 政府 。 

2015 年 4 月 22 日 , 美丽 化 学 视频 出 现在 由 2013 年 诺 贝尔 和 平 奖 得 主 “ 禁 
下 化 学 武器 组 织 (OPCW ) ”为 化 学 武器 第 一 次 大 规模 使 用 100 周年 制作 的 纪 
录 片 《牢记 伊 普尔 》 (Remembering Ieper ) 中 。 

2015 年 11 月 8 日 ，“ 美 丽 化 学 ”视频 出 现在 2015 腾讯 WE 大 会 的 开场 视频 
中 ， 表 现 大 会 “向 未 来 ， 共 生长 ” 的 主题 。 包 括 LinkedIn 联合 创始 人 Reid 
Hoffman 和 MIT 媒体 实验 室 总 监 Joi Ito 等 重量 级 人 物 都 在 这 次 盛会 上 发 表 了 
精彩 演讲 。 

其 他 授权 包括 : MIT 幕 课 课程 、 哥 伦比 亚 大 学 化 学 系 主页 、 剑 桥 大 学 出 版 社 、 
HTC 等 。 
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化 学 符号 一 一 化 学 语言 的 一 部 分 


化 学 物质 的 名 称 和 符号 是 化 学 语言 的 两 个 重要 组 成 部 分 。 早 期 的 化 学 物质 命名 完全 是 
经 验 性 的 ， 这 就 导致 某 些 物 质 的 名 称 与 其 化 学 性 质 之 间 存 在 分 歧 。 到 了 18 世纪 中 叶 ， 
化 学 的 快速 发 展 导 致 大 量 新 物质 被 发 现 ， 之 前 陈旧 的 命名 法 已 经 无 法 满足 化 学 家 的 要 
求 。 终 于 在 18 世纪 未 ， 拉 瓦 锡 发 起 了 现代 化 学 革命 ， 而 革命 的 一 项 重要 内 容 就 是 用 建 
立 在 物质 化 学 性 质 上 的 现代 化 学 命名 法 取代 之 前 的 经 验 命 名 法 。 


化 学 符号 的 使 用 最 早 可 以 追溯 到 古 希 腊 时 期 的 手稿 或 者 更 时 的 埃及 象形 文字 。 专 家 认 
为 ， 一 小 部 分 化 学 符号 可 能 是 由 埃及 象形 文字 演变 而 成 ， 而 另外 一 些 化 学 符号 是 从 古 
希腊 手稿 中 的 符号 和 文字 缩写 演变 而 来 的 。 而 在 17—18 世纪 欧洲 炼金 术 时 期 所 使 用 的 
符号 ， 大 部 分 是 由 炼金 术士 创造 的 : 一 些 符号 是 反应 装置 的 图 形 化 表示 ， 而 一 些 符 号 
是 完全 随机 的 几何 图 形 。 使 用 化 学 符号 的 主要 目的 是 减少 文字 ， 提 高 阅读 效率 ， 但 很 
多 炼金 术士 认为 在 化 学 符号 中 书稿 作者 隐藏 了 将 廉价 金属 转变 成 黄金 的 奥秘 。 正 是 因 
为 炼金 术 符 号 的 神秘 属性 ， 以 及 这 些 符 号 特别 容易 引起 混 靖 《〈 很 多 符号 非常 类 似 ， 而 
且 同 一 种 符号 可 能 代表 不 同 的 物质 ) ， 一 些 学 者 在 18 世纪 末 建 立 了 新 的 符号 体系 。 拉 
瓦 锡 提出 化 学 符号 应 该 包含 物质 的 化 学 信息 。1808 年 道 尔 顿 发 表 的 符号 体系 是 一 个 巨大 
的 进步 ( 见 第 8 页 ) 。 道 尔 顿 为 每 个 元 素 都 设计 了 一 个 独特 的 圆 形 符号 ， 而 化 合 物 
的 符号 则 由 元 素 符号 组 合 而 成 ， 并 包含 元 素 比例 信息 。 但 道 尔 顿 的 符号 和 炼金 术 符号 
一 样 不 易 书写 和 记忆 。 我 们 目前 使 用 的 现代 化 学 符号 系统 ( 如 钠 : Na, 食盐 : NaCl, Ж: 
но) 要 归功 于 贝 采 里 乌 斯 。 虽 然 贝 采 里 乌 斯 并 不 是 第 一 个 使 用 化 学 元 素 首 字母 作为 元 
素 符 号 的 科学 家 ,但 1813 年 前 后 他 首次 把 这 一 符号 系统 应 用 到 当时 所 知 的 几乎 所 有 化 
学 物质 。 
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еш 


开 普 勒 的 五 元 素 。 Bol AA Кл жЕ ЕНУ EHE 18 世纪 末 提 出 的 。 在 此 之 前 , 包括 火 、 

С. А. `T 的 四 元 素 说 , 或 者 男 外 包括 “以 太 在 内 的 五 元 素 说 一 直 是 西方 学 者 认 
识 物质 世界 的 主导 理论 。 在 1619 年 出 版 的 《世界 的 和 谐 》( Harmonice Mundi) 一 书 中 ， 开 普 勒 
又 将 五 元 素 与 相 拉 图 多 面体 联系 在 一 起 。 按 照 开 普 勒 的 说 法 ， 火 是 最 具有 “ 穿 透 力 ” 的 元 素 ， 因 
此 和 柏拉图 多 面体 中 最 为 尖锐 的 正四 面体 相对 应 ; 以 太 不 同 于 其 他 元 素 ， 没 有 冷 、 热 、 干 、 湿 的 
性 质 ， 所 以 和 最 接近 球体 的 正 十 二 面体 相对 应 。 上 图 中 火 、 水 、 气 CE 汉字 旁 
边 的 图 标 是 各 元 素 对 应 的 符号 。【 绘图 依据 : Kepler, J. Harmonice Mundi (1619) | 
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炼金 术 时 期 的 化 学 符号 。 上 图 是 车 弗 鲁 瓦 在 1718 年 发 表 的 “化 学 亲和力 表格 ”中 所 使 用 的 一 部 
分 炼金 术 符 号 。 文 艺 复兴 后 的 炼金 术 时 期 ， 类 似 的 符号 被 广泛 使 用 ， 而 若 弗 鲁 瓦 的 亲和力 表格 也 
促进 了 炼金 术 符 号 流行 。 若 弗 鲁 瓦 认为 表格 中 的 炼金 术 香 号 可 以 使 各 种 物质 之 间 的 化 学 反应 关系 
一 目 了 然 。 但 是 因为 炼金 术 符 号 的 神秘 主义 色彩 以 及 难于 记忆 、 易 于 混 光 的 缺点 ， 炼 金 术 符号 的 
使 用 在 18 世纪 末 受 到 越 来 越 多 学 者 的 抵制 。1813 年 贝 采 里 乌 斯 提出 现代 化 学 符号 系统 (NRE 
马 斯 符号 与 现代 符号 唯一 不 同 之 处 是 : 对 于 表示 元 素 比例 的 数字 ， 他 使 用 上 角 标 ， 而 现在 我 们 使 
FH FRR) 。 和 炼金 术 化 学 符号 相 比 ， 现 代 化 学 符号 (上 图 汉字 下 方 ) 不 但 容易 记忆 和 书写 ， 而 
且 包 含 更 多 信息 ， 比 如 物质 的 化 学 元 素 组 成 和 比例 ， 以 及 有 机 物 的 基本 分 子 结构 。[ 绘图 依据 : 
Geoffroy, É. E Mémoirés de l'Academie Royale des Sciences (1718) | 
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原子 结构 


从 原子 论 到 量子 理论 


原子 论 由 来 已 久 。 但 是 从 公元 前 5 世纪 十 希腊 哲学 家 提出 原子 论 到 文艺 复兴 时 期 波 义 耳 、 
牛顿 等 科学 家 让 原子 论 再 次 流行 ， 原 子 论 似乎 始终 停留 在 哲学 和 物理 层面 ， 对 解释 物 
质 的 化 学 性 质 没有 实际 意义 。 


到 了 19 世纪 初 ， 拉 瓦 锡 现代 化 学 元 素 概念 的 确立 和 普 鲁 斯 特 化 合 物 定 比 定律 ( 同一 种 
化 合 物 中 不 同 元 素 的 质量 比 为 定 值 ) 的 发 现 为 道 尔 顿 原子 论 的 提出 莫 定 了 基础 。1803 
年 道 尔 顿 在 他 的 笔记 中 清晰 地 描述 了 他 的 原子 理论 : (1 ) 化 学 元 素 是 由 不 可 分 割 的 微 
小 原子 组 成 ; (2) 同一 种 元 素 的 所 有 原子 都 相同 ， 不 同 元 素 具 有 不 同 的 原子 ， 而 不 同 
原子 的 区 别 在 于 其 不 同 的 质量 ; (3) 化 合 物 中 的 不 同 元 素 的 原子 数量 比 为 简单 的 整数 
比 。 道 尔 顿 的 原子 论 为 解释 普 鲁 斯 特 化 合 物 定 比 定律 提供 了 清晰 的 微观 依据 ， 并 在 化 
学 家 中 得 到 了 迅速 的 普及 。 随 着 分 析 化 学 的 发 展 ， 各 种 原子 的 相对 原子 质量 和 化 合 物 
的 元 素 原 子 比 例 〈 也 就 是 分 子 式 ) 都 被 确定 下 来 。 


18 世纪 末 电 子 的 发 现 使 不 可 分 割 的 道 尔 顿 原子 不 再 成 立 。19 世纪 初 各 种 关于 原子 内 部 
结构 的 模型 被 提出 。1913 年 玻 尔 在 户 巷 福原 子 核 模 型 和 普 朗 元 量 子 理 论 的 基础 上 ， 提 
出 了 昔 命 性 的 量子 原子 模型 。 这 个 模型 用 简单 的 数学 公式 完美 地 解释 了 氢 原 子 光 谱 。 

玻 尔 原子 模型 是 量子 理论 在 20 世纪 初 的 一 次 伟大 胜利 ， 而 这 之 后 不 久 出 现 的 量子 力学 
彻底 改变 了 我 们 对 微观 原子 世界 的 认识 。 目 前 人 类 对 于 原子 结构 的 探索 仍 在 继续 。 核 
物理 学 家 正在 研究 原子 核 内 部 质子 和 中 子 的 排 布 方式 以 及 原子 核 的 终极 尺寸 等 问题 。 

另外 ， 我 们 现在 知道 质子 和 中 子 是 由 更 小 的 基本 粒子 (Sr) 组 成 的 。 通 过 宏伟 的 粒 
子 加 速 器 和 高 能 粒子 碰撞 实验 ,粒子 物理 学 家 正在 寻找 和 研究 组 成 物质 和 辐射 ( 如 光 ) 

的 基本 粒子 和 它们 之 间 的 作用 力 ， 试 图 解释 物质 起 源 这 一 终极 的 科学 和 哲学 问题 。 
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Н С М O P S 
铁 = 铜 铅 银 +8 = Ik 
Fe Zn Cu Pb Ag Pt Au Hg 


A A E SA S ATER, ERAZ, WY Ei 
胡 克 等 科学 家 也 应 用 原子 理论 或 微粒 学 说 解释 某 些 目 然 现象 。 但 道 尔 顿 在 1803 年 提出 的 原子 论 
与 前 人 学 说 本 质 不 同 的 两 点 是 : (1) 不 同 的 元 素 具 有 不 同 的 原子 ; (2) 不 同 的 原子 具有 不 同 的 
质量 。19 世纪 初 ， 道 尔 顿 的 原子 论 在 化 学 家 中 得 到 了 广泛 的 认可 ， 从 而 在 理论 层面 推动 了 现代 化 
学 的 发 展 。 另外 在 1808 年 出 版 的 著作 4 化 学 哲学 新 体系 )》( A New System of Chemical Philosophy ) 中 ， 
道 尔 顿 为 当时 知道 的 每 一 种 元 素 都 设计 了 一 个 圆 形 的 符号 ， 并 且 用 这 些 符号 的 组 合 来 表示 简单 的 
化 合 物 (上 图 ) 。 但 是 由 于 当时 很 难 精确 测定 原子 的 质量 ， 道 尔 顿 当时 给 出 的 很 多 化 合 物 的 原子 
比例 都 是 错误 的 ( 上 图 有 意 回避 了 比例 错误 的 化 合 物 ) 。[ 绘图 依据 : Dalton, J. A New System of 
Chemical Philosophy (1808) ] 
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早期 原子 模型 。 道 尔 顿 的 原子 是 不 可 分 割 的 最 小 单元 。 但 从 1897 年 汤姆 孙 发 现 电 子 开始 ， 新 的 
实验 结果 让 科学 家 认识 到 原子 也 存在 着 复杂 的 内 部 结构 。20 世纪 初期 出 现 了 一 系列 原子 模型 。 上 
图 包括 了 4 个 模型 ， 其 中 红色 表示 带 正 电 ， 蓝 色 表 示 带 负电 。 动 子 模型 : 由 莱 纳 德 于 1903 年 提 
出 。 莱 纳 德 认为 原子 中 存在 微小 的 “ 动 子 (dynamid) ,每 个 动 子 包含 一 个 正 电荷 和 一 个 负电 荷 ， 
所 有 动 子 被 一 个 大 部 分 为 空 的 球形 外 过 所 包围 。 土 星 模型 .由 长 浆 半 太郎 于 1904 FHH. KA 
半 太 郎 认为 原子 与 土星 类 似 ， 由 中 心 市 正 电 的 球体 和 围绕 球体 旋转 的 电子 组 成 。 布 丁 模 型 : HW 
姆 孙 于 1904 年 提出 。 汤 姆 孙 认 为 原子 由 带 正 电 的 球形 外 壳 和 在 其 上 运动 的 电子 组 成 。 原 子 核 模 
型 : FLAS 1911 年 提出 。 户 瑟 福 认为 原子 由 位 于 中 心 带 正 电 的 原子 核 和 围绕 原子 核 运动 的 
电子 组 成 ， 原 子 核 体 积极 小 但 集中 了 原子 的 大 部 分 质量 。【 绘图 依据 : Ihde, A. J. The Development 
of Modern Chemistry (1964) ] 


历史 


玻 尔 量子 原子 模型 。1913 年 ， 玻 尔 提 出 了 量子 原子 模型 ， 这 是 现代 科学 史上 最 具 音 命 性 的 理论 模 
型 之 一 。 玻 尔 的 量子 原子 类 似 一 个 微型 的 太阳 系 : 一 系列 电子 轨道 环绕 着 中 心 带 正 电 的 原子 核 。 
每 一 个 轨道 都 有 特定 的 能 量 ， 低 能 轨道 接近 原子 核 ， 高 能 轨道 远离 原子 核 。 电 子 必须 处 于 某 一 个 
轨道 中 ， 具 有 该 轨道 的 能 量 。 电 子 可 以 从 一 个 轨道 跃迁 到 另 一 个 轨道 ， 前 提 是 电子 必须 吸收 《从 
低能 到 高 能 轨道 ) 或 放出 ( 从 高 能 到 低能 轨道 ) 具有 特定 能 量 的 光子 ， 而 光子 的 能 量 就 是 两 个 轨 
道 之 间 的 能 量 差 。 玻 尔 的 量子 轨道 完美 地 解释 了 氢 原 子 光 谱 〈《 上 图 箭头 显示 了 和 氢 原 子 光谱 中 的 茉 
曼 系 、 巴 耳 末 系 和 帕 申 系 ) ， 也 为 随后 出 现 的 路 易 斯 化 学 键 理论 商定 了 基础 。1922 年 玻 尔 因 量子 
原子 模型 而 获得 诺 贝尔 物理 学 奖 。 [ 绘图 依据 : Bohr, N. Phil. Mag. 26, 1 (1913) | 


2p 轨道 
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3d 轨道 


量子 力学 中 的 原子 轨道 。 虽 然 玻 尔 的 量子 原子 模型 成 功 地 解释 了 氨 原 子 和 其 他 单 电 子 原子 《如 市 
一 个 正 电 荷 的 氨 离 子 ) 的 某 些 性 质 , 但 对 多 电子 原子 玻 尔 模型 仍 存在 很 大 的 局 限 性 。1920 年 至 
1930 FRR 10 年 间 ， 德 布 罗 意 、 海 森 堡 、 薛 定 请 等 著名 物理 学 家 建立 了 量子 力学 ， 成 为 现代 科 
学 研究 微观 原子 世界 的 基础 理论 ,量子 力学 用 完美 的 数学 公式 描述 电子 在 原子 核 周 围 出 现 的 概率 ， 

而 原子 轨道 在 量子 力学 中 可 以 理解 成 具有 特定 属性 的 电子 在 空间 中 的 概率 分 布 。 化 学 家 为 了 让 这 
些 抽 象 的 数学 概念 更 容易 被 理解 和 应 用 ， 经 第 用 图 像 的 形式 表现 原子 轨道 。 对 于 上 图 显示 的 原子 
轨道 ， 其 三 维 表面 是 电子 出 现 概率 相同 的 等 值 面 ， 即 电子 在 该 表面 不 同位 置 出 现 的 概率 相同 。 而 
等 值 面 的 选择 依据 是 电子 在 等 值 面 所 包围 的 空间 内 出 现 的 概率 为 90%. [ 绘图 依据 : 根据 达 姆 施 
塔 特 应 用 科 拉 大 学 伊 梅 尔 博 士 构建 的 Зр 原子 轨道 模型 绘制 ] 
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氨 分 子 电 子 密度 分 布 
London, F. Zeitschrift für Physik 46, 455 (1928) 


化 学 键 一 一 一 切 化 学 结构 的 基础 


化 学 键 是 化 学 中 的 重要 概念 。 原 子 通过 共 价 化 学 键 结合 成 分 子 ， 正 负离子 通过 离子 键 
结合 成 离子 晶体 ， 金 属 原子 通过 金属 键 形成 金属 晶体 。 这 些 化 学 键 都 与 电子 相关 。 但 
值得 一 提 的 是 , 在 电子 发 现 之 前 就 出 现 过 一 些 早期 的 化 学 键 理论 。 例 如 , 牛顿 曾经 在 4 光 
Ф) (Opticks) 中 指出 : “(组 成 物质 的 ) 粒子 之 间 存 在 一 定 的 吸引 力 ， 当 粒子 非常 靠 
近 时 作用 力 十 分 强大 ， 当 粒子 间 的 距离 很 小 时 可 以 发 生化 学 反应 ， 当 距离 稍 远 时 作用 
力 将 变 得 微乎其微 。 


在 玻 尔 提出 量子 原子 模型 之 后 ， 最 有 影响 力 的 化 学 键 理论 是 路 易 斯 在 1916 年 提出 的 以 
八 电 子规 则 为 核心 的 化 学 键 理论 。 根 据 该 规则 ， 他 成 功 地 解释 了 离子 化 合 物 之 间 的 相 
互 作用 ( 离子 键 ) ， 并 首次 提出 共享 电子 对 和 共 价 键 的 概念 。 共 享 电子 对 和 路 易 斯 结 
构 式 作为 实用 化 学 工具 沿用 至 今 。 另 外 ， 在 路 易 斯 理论 上 发 展 起 来 的 价 层 电子 对 互 斥 
理论 (VSEPR ) 可 以 非常 直观 地 预测 简单 化 合 物 的 立体 结构 。 


量子 力学 的 建立 促进 了 化 学 键 理论 的 快速 发 展 。 价 键 理 论 (VB ) 、 原 子 轨道 线性 组 合 
理论 (LCAO ) 、 杂 化 轨道 理论 、 密 度 函 数理 论 (ПЕТ) 等 从 不 同 角 度 揭示 了 化 学 键 的 
性 质 。 随 着 计算 机 性 能 的 快速 提升 ,依据 这 些 理论 编写 的 计算 机 软件 已 成 为 化 学 家 研 
究 物 质 结 构 和 性 质 的 重要 工具 。 例 如 , 化 学 家 可 以 在 计算 机 上 模拟 化 学 键 的 形成 和 断裂 ， 
为 化 学 实验 提供 理论 解释 和 参考 。 
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路 易 斯 化 学 键 理论 。1916 年 ， 路 易 斯 提出 了 符合 玻 尔 原子 模型 的 化 学 键 理论 。 为 了 便于 理解 ， 他 
将 原子 的 外 层 电 子 放 在 立方 体 的 顶点 上 ; 当 立 方 体 的 8 个 顶点 都 设 有 电子 或 全 部 被 电子 占据 时 ， 
得 到 稳定 的 原子 结构 。 这 样 外 层 只 有 1 个 电子 的 锂 原子 可 以 将 电子 转移 给 外 层 有 7 个 电子 的 氟 原 
子 ， 从 而 得 到 外 层 没有 电子 的 锂 正 离 子 和 外 层 有 8 个 电子 的 氟 针 离子 ， 两 者 形成 稳定 的 离子 化 合 
DAME (LiF) 。 类 似 地 ， 外 层 有 6 个 电子 的 氧 原子 需要 和 两 个 锂 原子 结合 ， 每 个 锂 原子 向 氧 原 
子 转移 一 个 电子 ， 形 成 离子 化 合 物 氧化 锂 (Li,0 ) 。 共 价 化 合 物 可 以 通过 共享 立方 体 的 一 条 边 (如 
两 个 氟 原 子 ) 或 立方 体 的 一 个 面 ( 如 两 个 氧 原子 ) 的 方式 ， 分 别 形 成 单 键 或 双 键 ， 使 每 个 原子 都 
达到 稳定 结构 。 在 1916 年 的 论文 中 ， 路 易 斯 也 同时 给 出 了 一 种 在 元 素 符 号 周围 用 小 点 表现 外 层 
电子 排 布 的 结构 式 ( 上 图 蓝 色 ) ， 并 用 共享 的 电子 对 表示 共 价 键 。 这 种 结构 式 后 来 被 称 作 路 易 斯 
结构 式 ， 作 为 讲解 化 学 键 的 有 效 工 具 仍 在 化 学 教科 书 中 被 广泛 使 用 。【 绘图 依据 : Lewis, G. N. J 
Am. Chem. Soc. 38, 762 (1916) ] 
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PAWS OR BOM. ARA eS eee Н ЖЕШ Е, FR тек ЛАУ fE 1940 年 前 后 共 
同 发 展 了 价 层 电 子 对 互 斥 模型 (VSEPR ) 。 该 理论 认为 电子 对 相互 排斥 ， 从 而 可 以 预测 简单 分 子 
的 立体 结构 。 例 如 由 于 甲烷 分 子 (CH) 的 四 对 成 键 电子 相互 排斥 ， 最 稳定 的 立体 结构 是 正四 面 
Ж: 厂 原 子 位 于 正四 面体 的 中 心 ，4 个 氢 原 子 位 于 正四 面体 的 4 个 顶点 。 上 图 是 由 VSEPRE 理论 
给 出 的 一 些 简单 的 三 维 分 子 结构 。[ 给 图 依据 : Sidgwick, N. V. and Powell, H. M. Proc. R. Soc. Lond. 
A176, 153 (1940) ] 
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硅 晶 体 结构 


从 安 观 形状 到 微观 原子 排列 


HH Zi TA 


早期 的 晶体 学 研究 主要 集中 于 晶体 的 外 部 形状 和 对 称 性 。 通 过 用 精密 的 测 角 仪 测量 晶 
体 表面 之 间 的 夹 角 ， 可 以 确定 晶体 的 对 称 性 ; 而 晶体 的 宏观 对 称 性 是 当时 晶体 分 类 的 
重要 依据 之 一 。 


18 世纪 末 ， 阿 羽 依 首次 在 数学 层面 将 晶体 的 宏观 形状 和 微观 周期 性 联系 在 一 起 。1781 
年 阿 羽 依 不 小 心 摔 雄 了 一 块 碳酸 钙 晶 体 。 在 碎片 中 ,他 意外 地 发 现 了 微小 的 萎 面 体 (六 
THREE FITR ) 。 经 过 这 次 偶然 的 事故 ， 以 及 后 来 对 于 晶体 切割 的 系统 
研究 ， 阿 羽 依 得 出 晶体 是 由 微小 的 构成 分 子 周 期 排列 而 成 的 结论 ， 并 给 出 了 晶体 宏观 
形状 和 微观 构成 分 子 周期 排列 之 间 的 数学 联系 。 阿 羽 依 的 构成 分 子 和 我 们 现在 的 分 子 
概念 不 同 ， 他 的 构成 分 子 是 微小 的 几何 形体 ( 如 平行 六 面体 ) ， 不 同 晶体 具有 形状 不 
同 的 构成 分 子 。 


1802 年 的 劳 厄 XX 射线 晶体 衍射 实验 是 晶体 学 方面 的 重大 突破 。 在 此 之 前 ， 科 学 家 只 能 
猜测 晶体 的 内 部 结构 。 劳 厄 实 验 之 后 不 久 ， 由 布拉格 父子 提出 的 XX 射线 晶体 簿 射 理论 
使 科学 家 可 以 精确 解析 晶体 中 原子 排列 的 方式 。 确 定 固 体 材料 中 原子 的 排列 方式 是 了 
解 材料 各 种 物理 和 化 学 性 质 的 基础 。 例 如 ， 对 半导体 材料 晶体 结构 的 认识 是 研究 其 电 
学 性 质 的 基础 ， 而 对 半导体 电学 性 质 的 深入 研究 和 精确 控制 导致 了 计算 机 的 产生 和 今 
天 的 信息 革命 。 另 外 通过 用 射线 衍射 实验 研究 由 有 机 小 分 子 和 生物 大 分 子 形成 的 晶 
体 ， 极 大 地 推动 了 我 们 对 分 子 三 维 结构 的 认识 ， 尤 其 是 用 X 射 线 衍 射 技术 解析 的 生物 
Kat (ШЕН ) 的 三 维 结构 ， 为 科学 家 在 分 子 尺度 下 探索 生命 的 奥秘 提供 了 可 能 。 


历史 


晶体 微粒 理论 。 在 显微镜 下 ， 胡 克 观 测 到 微小 的 晶体 具有 形状 规则 的 表面 (上 图 左 ) 。 他 因此 推 
测 晶体 是 由 大 小 相同 的 球形 微观 粒子 组 成 的 ， 球 形 粒子 通过 规则 排列 便 可 形成 与 所 观测 晶体 表面 
类 似 的 形状 。 比 如 3 个 粒子 可 以 形成 等 边 的 三 角形 ，4 个 粒子 可 以 形成 萎 形 ，5 个 粒子 可 以 形成 
一 个 等 腰 梯 形 等 。 胡 克也 提 到 4 个 小 球 可 以 组 成 一 个 正四 面体 ， 但 并 没有 详细 叙述 其 他 可 能 的 
三 维 结构 。 沃 拉 斯 顿 进一步 发 展 了 胡 殉 的 理论 (上 图 右 ) „ E1897 年 的 一 篇 论文 中 ， 他 简要 分 
析 了 球形 粒子 的 堆积 、 椭 球形 粒子 的 堆积 ， 以 及 不 同 球形 粒子 的 堆积 。[ 绘图 依据 : Hooke, R. 
Micrographia (1665); Wollaston, W. H. Philos. Trans. R. Soc. Lond. 8, 527 (1897) ] 
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APL. ТАЛ КӘНЕ АЕ US E “PI 
组 成 的 ， 不 同 的 晶体 具有 形状 不 同 的 构成 分 子 。 阿 羽 依 的 构成 分 子 与 现代 晶体 学 中 的 晶 胞 类 似 。 
阿 羽 依 提出 递减 定律 ， 用 以 解释 同一 晶体 不 同 窒 观 几何 形状 之 间 的 微观 联系 。 例 如 ， 一 个 构成 分 
子 为 正方 体 晶 体 ， 假 定 其 初始 形状 也 是 一 个 正方 体 ( 上 图 绿色 ) ， 当 回 晶 体 的 六 个 表面 添加 新 的 
分 子 层 (上 图 灰色 ) ， 并 保证 每 个 新 的 分 子 层 的 四 边 都 向 层 中心 递 减 一 个 分 子 时 ， 最 后 可 以 得 到 
每 个 面 均 为 蓉 形 的 十 二 面体 。 如 果 在 添加 分 子 层 的 过 程 中 ， 每 个 分 子 层 的 两 个 对 边 向 层 中 心 递 减 
一 个 分 子 , 另 外 两 个 对 边 缩减 两 个 分 子 , 最 后 得 到 每 个 面 均 为 五 边 形 的 十 二 面体 ( 不 是 正 十 二 面体 )。 
阿 羽 依 的 理论 在 当时 是 非常 先进 的 。 他 的 递减 定律 和 现代 晶体 学 中 的 晶 面 有 一 定 联系 。【 绘图 依 
据 : Найу, R. J. Traité de Mineralogie (1801) | 
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类 似 氯 化 钠 的 晶体 结构 


类 似 氧 化 钨 的 晶体 结构 


巴 洛 晶 体 结 构 预测 。 在 X 射线 入 射 实 验 手 段 出 现 之 前 ， 科 学 家 曾 提出 一 些 可 能 的 晶体 结构 模型 。 
其 中 最 有 代表 性 的 是 1897 年 巴 洛 发 表 的 一 系列 晶体 模型 。 对 于 由 同一 种 原子 组 成 的 晶体 ， 巴 洛 将 
原子 看 作 实心 球 ， 晶 体 结构 则 是 实心 球 的 最 紧密 堆积 〈 相同 小 球 最 紧密 堆积 的 方式 有 两 种 ， 上 图 
显示 了 其 中 一 种 ) 。 在 此 基础 上 ， 巴 洛 进一步 分 析 了 两 种 具有 不 同 尺寸 小 球 的 堆积 方式 ， 并 正确 
地 预测 了 与 氢化 钠 和 握 化 钨 类 似 的 晶体 结构 。[ 绘图 依据 : Barlow, W. Sci. Proc. R. Dublin Soc. 103, 
51 (1897) ] 
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劳 厄 晶体 衍射 实验 。1912 年 ， 也 就 是 伦琴 发 现 
X 射 线 的 17 年 后 ， 劳 厄 突 然 有 了 一 个 绝妙 的 想 
法 : 如 果 久 射线 的 波长 与 晶体 内 原子 则 的 距离 接 
近 ， 那 么 当 久 射线 通过 晶体 时 是 否 会 发 生 衍射 ? 
几 个 月 后 ， 在 两 名 出 色 的 实验 科学 家 的 协助 下 ， 
劳 厄 的 猜想 得 到 了 验证 ， 他 们 得 到 了 第 一 幅 义 射 
线 晶体 衍射 照片 。 左 上 图 是 劳 捷 等 在 1912 年 发 
ЖАЙДАҒЫ (ZnS) 晶体 和 射线 衍射 照 请 的 示意 
图 。 劳 厄 的 和 射线 晶体 衍射 实验 不 但 证 实 了 X 射 
线 的 电磁 让 属性 ， 也 为 科学 家 提供 了 一 个 研究 微 
观 结构 的 有 效 手段 。 这 个 实验 也 被 爱 因 斯 坦 称 为 
最 伟大 的 物理 实验 之 一 。1914 FHEA X 射线 
衍射 实验 而 获得 诺 贝 尔 物理 学 奖 。【 绘图 依据 : 
Thomas, J. M. Nature 491, 186 (2012) ] 


布拉格 公式 。 劳 厄 的 射线 术 射 实验 在 学 术 界 引 
发 了 释 动 ， 但 圆满 解释 劳 厄 实验 结果 并 为 XxX 射线 
衍射 实验 推广 做 出 巨大 贡献 的 是 布拉格 父子 。 布 
拉 格 父子 因此 获得 1915 年 诺 贝尔 物理 学 奖 。 劳 
厄 错 误 地 认为 ， 晶 体 中 的 原子 在 受到 人 射 和 射线 
激发 后 ， 将 释放 出 新 的 和 X 射 线 并 发 生 衍 射 。 而 布 
拉 格 父子 指出 产生 衍射 的 原因 是 和 射线 在 某 些 晶 
面 上 反射 ， 而 这 些 晶 面 之 间 的 距离 满足 著名 的 布 
拉 格 会 式 。 根 据 这 一 原理 ， 布 拉 格 父子 将 实验 装 
置 从 透射 式 改 成 反射 式 。 他 们 的 贡献 使 解析 晶体 
结构 成 为 现实 ， 他 们 对 食盐 和 钻石 晶体 结构 的 解 
析 在 当时 都 是 非常 重要 的 成 果 。 此 后 和 射线 衍射 
技术 迅速 发 展 ， 科 学 家 可 以 用 这 个 技术 解析 复杂 
无 机 物 、 有 机 小 分 子 、DNA 以 及 蛋白 质 的 三 维 
结构 ( 本 书后 面 我 们 将 看 到 相关 的 应 用 ) 。 左 下 
图 是 于 1915 年 出 版 的 布拉格 父子 著作 《XX 射线 
қа ЖА) (X Rays and Crystal Structure ) 中 
的 一 个 插图 ， 图 中 给 出 了 食盐 晶体 在 发 生 劳 厄 X 
射线 衍射 时 斑点 出 现 的 理论 位 置 。【 绘图 依据 : 
Bragg, W. H. and Bragg, W. L. X Rays and Crystal 
Structure (1915) ] 
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螺 型 位 错 晶 面 示意 图 


位 错 。 晶 体 结构 中 经 常会 出 现 各 种 缺陷 ， 这 里 我 们 介绍 其 中 的 一 种 一 一 位 错 。 位 错 包 括 刃 型 位 错 
和 螺 型 位 错 两 种 基本 类 型 。 位 错 的 概念 最 早 由 泰勒 等 科学 家 在 1934 年 提出 。1956 年 赫 希 等 科学 
家 第 一 次 用 透射 电子 显微镜 观测 到 位 错 的 存在 。 金 属 的 力学 性 质 与 位 错 有 关 。 当 金属 发 生 宏观 
的 塑性 变形 时 ， 在 微观 尺度 下 会 产生 新 的 位 错 ， 并 引起 位 错 的 滑 移 。 另 外 螺 型 位 错 也 可 以 影响 
晶体 的 生长 过 程 ， 产 生 可 以 用 显微镜 观测 到 的 螺旋 结构 。 [ 绘图 依据 : Read, W. Т. Dislocations in 
Crystals (1953) ] 
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Hein. 1982 年 ， 谢 赫 特 曼 在 用 电子 衍射 实验 研究 一 块 快速 冷却 的 钻 色 合金 时 ， 发 现 了 一 幅 让 他 难 
以 置信 的 衍射 图 谱 (上 图 ) 。 图 谱 的 斑点 和 晶体 衍射 产生 的 斑点 一 样 清 晰 ， 但 令 谢 赫 特 曼 困惑 的 
是 图 谱 的 正 十 边 形 对 称 性 ， 这 在 晶体 结构 中 是 不 可 能 出 现 的 。 谢 赫 特 曼 很 快 认识 到 他 观测 到 的 是 
一 种 全 新 的 固体 结构 : 这 种 结构 不 具有 周期 对 称 性 ， 但 具有 长 程 有 序 性 ， 因 此 可 以 产生 清晰 而 孤 
立 的 衍射 斑点 。 谢 赫 特 曼 在 1984 年 发 表 了 他 的 结果 ， 之 后 科学 家 将 这 种 新 的 固体 结构 命名 为 准 
晶 ， 并 认识 到 准 晶 结 构 和 彭 罗斯 拼图 ( 见 第 100 页 ) 的 相似 性 。 准 晶 的 发 现 引 发 了 学 术 界 的 激烈 
争论 。 包 括 两 次 诸 贝 尔 奖 得 主 鲍 林 在 内 的 许多 科学 家 都 否认 准 晶 的 存在 。 鲍 林 严 厉 地 指出 “没有 
准 晶 ， 只 有 准 科学 家 ”。 但 随 着 研究 的 深入 ， 越 来 越 多 的 证 据 表明 准 晶 的 存在 。1992 年 国际 晶体 
学 联合 会 修改 了 对 晶体 的 定义 ， 将 准 晶 包 括 在 新 定义 中 。2011 年 谢 赫 特 曼 因 发 现 准 晶 而 获得 诺 贝 
尔 化 学 奖 。 谁 晶 概 念 的 确立 是 现代 科学 史上 新 理念 挑战 旧 理念 的 一 个 典型 的 代表 。【 绘图 依据 : 
Shechtman, D. et al. Phys. Rev. Lett. 53, 1951 (1984) ] 
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有 机 分 子 结构 


侈 原子 的 无 限 可 能 


在 有 机 化 学 发 展 初期 ， 人 们 普遍 认为 有 机 化 合 物 的 化 学 性 质 仅 取决 于 其 元 素 组 成 。 
1820 年 后 ， 科 学 家 逐渐 发 现 了 一 些 特殊 的 有 机 物 ， 它们 具有 相同 的 元 素 组 成 ， 但 却 表 
现 出 不 同 的 化 学 性 质 。 这 说 明 有 机 物 中 原子 组 合 和 排列 的 方式 会 影响 有 机 物 的 性 质 。 
1830 年 贝 采 利 乌 斯 开始 用 “ 同 分 异 构 体 ”来 命名 这 类 物质 。 


随 着 化 学 元 素 分 析 精 度 的 提高 和 对 有 机 物化 学 性 质 的 深入 研究 ， 化 学 家 发 现 有 机 物 中 
存在 着 一 些 化 学 组 分 固定 的 基 团 ， 如 甲 基 ( CHs 一 ) , AEE (CH) 等 。1858 年 凯 
库 勒 提出 了 四 价 矶 原子 理论 ， 即 矶 原子 通过 4 根 化 学 键 与 其 他 原子 ( 包括 其 他 碳 原 子 ) 
相连 。 这 是 有 机 分 子 结构 方面 最 为 重要 的 理论 之 一 。 


1875 年 ， 范 托 夫 提出 四 价 矶 原子 的 正四 面体 模型 ， 并 用 此 模型 解释 具有 镜面 对 称 关 系 
和 相反 旋光 性 的 对 映 异 构 体 。 从 此 有 机 分 子 立 体 结构 的 重要 性 被 广泛 接受 ， 立 体 化 学 
成 为 化 学 学 科 的 一 个 新 的 分 支 。 


20 世纪 XX 射 线 衍射 拷 术 成 为 化 学 家 研究 分 子 并 体 结构 的 强大 工具 。 一 系列 结构 方面 的 
难题 终于 得 到 了 完美 的 解决 ， 例 如 葵 环 的 平面 结构 和 对 上 映 异 构 体 结构 的 绝对 确认 等 。X 
射线 衍射 技术 的 发 展 ， 使 科学 家 可 以 解析 复杂 天 然 产 物 的 三 维 结构 ， 成 为 研究 这 些 天 
然 产物 生物 活性 和 化 学 合成 的 基础 。 在 这 方面 的 一 个 著名 例子 是 1955 FHER т 
的 包含 181 个 原子 的 维生素 Bo 结构 。 
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布朗 结构 式 ( 1868 ) 


CH, CH,CH,OH CH,COOH CH,CONH, 


有 机 分 子 结构 式 。 从 1827 年 开始 ， 科 学 家 认识 到 一 类 具有 相同 元 素 组 成 、 不 同化 学 性 质 的 有 机 
Ше ( 同 分 异 构 体 ) ， 襄 明 分子 中 原子 的 排列 方式 可 以 影响 物质 的 化 学 性 质 。 随 着 对 有 机 化 合 
物 分 子 结构 的 深入 了 解 ， 科 学 家 开始 用 结构 式 表 现 有 机 分 子 中 原子 排列 方式 。 上 图 展示 了 几 位 科 
学 家 在 1861—1868 年 间 使 用 的 结构 式 。 再 后 来 ， 因 为 甲 基 、 羟 基 、 羧 基 等 基 团 的 结构 已 经 被 广 
泛 认 识 ， 可 以 直接 用 СН,. ОН, СООН 等 表示 ， 于 是 便 有 了 最 为 简洁 的 现代 有 机 分 子 结构 式 (上 
图 最 下 一 行 ) 。 [ 绘图 依据 :， Ihde, A. J. The Development of Modern Chemistry (1964) | 
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DE 


1865 年 凯 库 勒 蔡 分 子 结构 式 1872 年 凯 库 勒 葵 分 子 结构 式 


Ss Q NY 


克 劳 斯 结构 式 | AMA || 拉登 堡 结构 式 | 拉登 堡 结构 式 Il 阿姆斯特朗 结构 式 


葵 分 子 结构 。 早 在 19 世纪 ， 化 学 家 就 知道 难 的 分 子 式 是 СЫН, ОНИ ЖИН М ИНЕ MR 
磋 双 键 。 但 让 当时 化 学 家 感到 困惑 的 是 ， 葵 并 不 表现 出 碳 碳 双 键 的 化 学 性 质 。1865 FUES HEH 
了 一 个 单 双 键 交替 出 现 的 六 元 环 结 构 。 但 是 一 些 化 学 家 并 不 赞同 凯 库 勒 结构 式 中 矶 矶 双 键 的 存在 ， 
因而 提出 了 其 他 一 些 可 能 的 结构 式 ( 上 图 下 方 o 1872 年 ， 凯 库 勒 为 了 解决 早期 模型 的 局 限 性 ， 
提出 一 个 新 的 模型 。 他 指出 符 环 中 碳 原子 间 的 化 学 键 在 单 键 和 双 键 之 间 迅 速 变化 ， 因 此 未 表 现 出 
不 同 于 碳 碳 双 键 的 性 质 。 凯 库 勒 1865 年 的 葵 环 结构 式 虽 然 具 有 一 定局 限 性 ， 但 仍然 被 当时 的 化 
学 家 广泛 采用 并 沿用 至 令 。[ 绘图 依据 : Ihde, A. J. The Development of Modern Chemistry (1964) | 


对 于 葵 分 子 的 立体 结构 ， 大 部 分 科学 家 认为 荃 环 是 一 个 平面 分 子 。 但 也 有 科学 家 认为 欠 环 中 的 磅 
原子 是 上 下 起 伏 的 : 3 个 不 相 邻 的 碳 原 子 在 上 ， 另 外 3 个 在 下 。 直 到 1928 年 朗 斯 代 尔 通过 和 射线 
衍射 实验 解析 了 六 甲 验 的 晶体 结构 ( 六 甲苯 在 常温 下 是 固体 ， 而 葵 是 液体 ) ， 才 最 终 证 明 蕉 环 的 
平面 结构 。 实 验 也 得 到 葵 环 中 的 碳 碳 键 长 约 为 1.4A (0.14nm) ， 介 于 碳 碳 单 键 和 双 键 键 长 之 间 。 
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立体 化 学 。19 世 纪 初 期 ， 毕 奥 发 现 一 些 有 机 物 的 溶液 具有 旋光 性 ， 可 以 使 通过 溶液 的 平面 偏振 光 
旋转 。 巴 斯 德 系统 研究 了 酒石酸 的 旋光 性 ,发现 了 两 种 化 学 性 质 完全 相同 但 旋光 性 相反 的 酒石酸 
(定名 为 “左旋 ME WAR) ， 并 猜测 旋光 性 和 有 机 物 内 部 结构 的 非 对 称 性 有 关 。1875 
年 范 托 夫 指出 有 机 物 的 旋光 性 是 因为 分 子 中 非 对 称 碳 原子 的 存在 。 范 托 夫 提出 了 以 碳 原 子 为 中 心 
的 正四 面体 模型 。 当 碳 原子 与 处 于 正四 面体 顶点 的 四 个 不 同 的 基 团 相连 时 ， 所 得 到 的 分 子 将 存在 
与 之 互 为 镜像 的 “对 映 异 构 体 〈 上 图 堪 ) ， 就 像 人 的 左手 和 右手 。 而 一 对 互 为 对 映 异 构 体 分 子 
具有 相反 的 旋光 性 。 为 了 普及 自己 的 理论 ， 范 托 夫 还 在 1877 年 出 版 的 著作 《原子 的 空间 排 布 》 
( Die Lagerung Der Atome Im Raume ) 中 提供 了 制作 一 对 互 为 镜像 正四 面体 的 平面 展开 图 (上 图 
fi) 。 尽 管 范 托 夫 的 理论 在 当时 引发 了 不 小 的 争议 ， 最 终 非 对 称 碳 原 子 成 为 立体 化 学 中 的 一 个 重 
要 概念 。 可 是 化 学 家 仍然 不 能 确定 两 个 互 为 镜像 的 分 子 结 构 到 底 哪个 是 “ 右 旋 ” 结 构 ， 直 到 1951 
年 比 沃 特等 科学 家 用 X 射 线 衍射 实验 确定 了 天 然 右 旋 酒 石 酸 的 立体 结构 。 让 化 学 家 欣慰 的 是 ， 先 
前 指定 的 只 有 50 品 正确 可 能 的 右 旋 结 构 与 比 沃 特 实验 结 果 是 一 致 的 。[ 绘 图 依据 : van’ t Hoff, J. Н. 
La chimie dans lespace (1875); van’ t Hoff, J. H. Die Lagerung Der Atome Im Raume (1877) ] 
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维生素 В, 三 维 结构 。1955 年 ， 霍 奇 金 等 科学 家 发 表 了 用 射线 衍射 实验 解析 的 维生素 В. 的 三 
维 分 子 结构 ( 上 图 左 ， 没 有 显示 氢 原 子 ) ， 这 在 有 机 化 学 史上 是 一 个 里 程 碑 。 霍 奇 金 也 因为 这 项 
成 果 而 获得 1964 年 诺 贝尔 化 学 奖 。 科 学 家 首次 发 现 维生素 Bo 是 在 20 世纪 40 年 代 。 维 生 素 Bo 
是 一 个 非常 复杂 的 有 机 分 子 ， 包含 181 个 原子 〈 分 子 式 : CagHagCoN,,O,P ) ， 其 核心 是 含有 一 个 
HATTE. BER Bo 三 维 结构 的 确定 为 其 化 学 合成 商定 了 基础 。17 年 后 ， 经 过 美国 和 珊 
士 科学 家 的 多 年 合作 ,终于 完成 了 维生素 B 的 全 合成 。 这 一 成 就 成 为 有 机 化 学 史上 的 另 一 个 里 
HE, [ 给 图 依据 : Hodgkin, D. C. et al. Nature 178, 64 (1956); Marino, N. et al. Inorg. Chem. 50, 220 
(2011) ] 
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树 校 状 聚合 物 
【聚合 物 通常 为 线性 结构 ， 但 也 可 以 是 网 状 或 树 校 状 结构 ) 


RIM HN FRESE 


REM XT ZB SKA SI 1833 年 提出 。 但 当时 的 聚合 物 概念 和 现在 完 
全 不 同 。 贝 采 利 乌 斯 提出 豪 合 物 的 目的 是 为 了 区 分 两 类 物质 ， 第 一 类 是 同 分 异 构 体 ; 
第 二 类 是 分 子 中 元 素 比 例 相 同 但 分 子 质量 不 同 的 物质 ， 如 乙 烽 (CH ) <. TH (C,H, ) 
和 己 烯 (CHo) 。 在 贝 采 利 乌 斯 的 定义 中 ， 丁 烯 和 己 烯 都 是 乙烯 的 聚合 物 。 


而 现在 的 聚合 物 概 念 ， 即 聚合 物 是 小 分 子 重复 单元 通过 共 价 键 结合 形成 的 相对 分 子 质 
量 极 大 的 高 分 子 ， 是 由 施 陶 丁 格 在 1920 年 后 提出 的 。 在 此 之 前 ， 化 学 家 并 不 相信 有 高 
分 子 的 存在 。 因 此 高 分 子 概念 提出 后 引发 了 学 术 界 小 分 子 和 高 分 子 两 派 的 激烈 争论 。 
诸 贝 尔 化 学 奖 得 主 威 兰 在 1926 年 给 施 陶 丁 格 的 信 中 写 道 “亲爱 的 同事 ， 放 弃 高 分 子 
的 想法 吧 。 相 对 分 子 质量 超过 5000 的 有 机 分 子 不 可 能 存在 。 提 纯 诸 如 橡胶 之 类 的 物质 ， 
它们 会 结晶 并 证 明 是 低 分 子 质量 的 化 合 物 。 ”这 场 争论 持续 了 近 15 年 ， 最 终 以 高 分 子 
阵营 大 获 全 胜 告终 。 此 后 ， 最 早 由 库 恩 等 提出 的 柔性 聚合 物 模 型 和 统计 力学 方法 成 为 
研究 聚合 物化 学 和 物理 性 质 的 理论 基础 。 


高 分 子 概念 的 建立 促进 了 聚合 物 材 料 的 快速 发 展 。 如 今 人 工 合成 的 聚合 物 已 经 遍布 我 
们 生活 的 各 个 角落 。 环 顾 四 周 ， 桌 面 的 油污 、 计 算 机 的 键盘 、 电 线 的 绝缘 层 、 胶 带 、 
HREJE FARER ERK. Rl, KRE. FI FEE LFA FR 
合 物 材料 。 很 难 想象 如 果 没 有 合成 聚合 物 ， 我 们 的 生活 会 变 成 什么 样子 。 
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早期 天 然 橡 胶 小 分 子 结构 式 


j 


天 然 橡胶 高 分 子 结构 式 


小 分 子 与 高 分 子 。 天 然 橡 胶 是 人 类 最 早 使 用 的 聚合 物 之 一 。 早 在 1736 年 ， 德 拉 孔 达 米 纳 就 将 橡 
胶 从 南美 洲 引 人 欧洲 。 之 后 很 多 聚合 物 被 化 学 家 在 实验 室 合成 出 来 。1910 年 ， 第 一 种 聚合 物 塑料 
( 酚醛 树脂 ) 由 通用 贝克 莱特 公司 商业 化 。 然 而 面 对 众 多 聚合 物 方面 的 实验 成 果 ， 当 时 的 化 学 家 
普遍 认为 聚合 物 是 小 分 子 通过 非 共 价 键 作 用 (如 上 图 绿色 虚线 ) 组 成 的 “复合 体 2 1920—1922 
年 ， 施 陶 丁 格 第 一 次 提出 聚合 物 是 “高 分 子 ” ( macromolecule ) 的 概念 ， 并 指出 高 分 子 是 小 分 子 
BS HCE Pea TEHERAN Rat. ЖАР, EN FRSA 
于 高 分 子 。 施 陶 丁 格 高 分 子 概念 的 提出 为 之 后 高 分 子 化 学 的 快速 发 展商 定 了 基础 ， 而 随后 出 现 的 
一 系列 聚合 物 材料 ,如 尼龙 纤维 、 聚 乙烯 薄膜 、 聚 葵 乙 烯 塑料 等 迅速 改变 了 人 类 的 生活 。1953 Ж, 
施 陶 丁 格 因 在 高 分 子 化 学 上 的 发 现 而 获得 诺 贝尔 化 学 奖 。 [ 绘图 依据 : Milhaupt, R. Angew. Chem. 
Int. Ed. 43, 1054 (2004) ] 
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刚性 聚 乙烯 模型 


刚性 与 柔性 分 子 链 。 虽 然 施 陶 丁 格 成 功 指出 聚合 
物 的 高 分 子 属 性 ， 但 他 的 聚合 物 模 型 具有 明显 的 
缺陷 。 施 陶 丁 格 认 为 聚合 物 是 刚性 的 、 像 木 棍 一 
样 的 长 链 。 这 种 刚性 模型 在 解释 高 分 子 的 物理 化 
学 性 质 时 具有 明显 的 局 限 性 。1930 一 1934 年 库 
恩 等 提出 柔性 聚合 物 模型 ， 并 首先 应 用 统计 热力 
学 和 随机 游 走 模型 来 研究 聚合 物 溶 液 黏度 等 物理 
化 学 性 质 ， 得 出 更 符合 实验 结果 的 聚合 物理 论 。 
直到 1951 年 ， 施 陶 丁 格 仍然 固执 地 坚持 聚合 物 
的 刚性 链 模型 。 但 在 1953 年 的 诺 贝尔 奖 演 讲 中 ， 
他 对 库 恩 的 聚合 物理 论 给 予 了 肯定 。[ 绘图 依据 : 
刚性 和 和 柔性 聚 乙烯 分 子 模型 使 用 Chem3D 生成 ] 
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导电 聚合 物 。1977 年 黑 格 、 麦 克 迪 尔 米 德 和 白川 英 树 发 现 当 聚 乙 燃 薄膜 与 础 燕 气 接触 后 ， 薄 膜 的 
导电 性 会 增加 几 个 数量 级 。 这 项 研究 掀起 了 对 导电 聚合 物 的 研究 热潮 ， 而 此 前 人 们 普遍 认为 聚合 
物 是 优秀 的 绝缘 体 。1977 年 后 ， 化 学 家 合成 出 一 系列 导电 聚合 物 (上 图 ) 。 这 些 聚 合 物 在 如 发 光 
二 极 管 、 三 极 管 、 太 阳 能 电池 等 电子 器 件 中 的 应 用 ,标志 着 一 个 新 兴 交 义学 科 一 一 “塑料 电子 学 
的 诞生 。2000 年 ， 前 面 提 到 的 三 位 科学 家 因 对 导电 聚合 物 的 发 现 和 发 展 分 享 了 诺 贝尔 化 学 奖 。 上 
НИ ӘК, MAERTENS, BARRA, LARTA. MARI 
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DNA 分 子 轴 向 投影 
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DNA, RNA 和 和 蛋 日 质 都 属于 生物 大 分 子 。 它 们 在 细胞 内 犹如 精密 的 分 子 机 器 ; 一 个 细 
胞 的 生长 、 分 裂 以 及 正 第 的 凋 亡 都 依赖 于 其 内 部 数 百 万 分 子 机 器 的 协调 运转 。 


1953 年 由 沃 森 和 克 里 克 提出 的 DNA 双 螺 族 结 构 和 1958 年 由 肯 德 鲁 等 解析 的 肌 红 和 蛋白 
三 维 结构 ， 是 人 类 在 分 子 尺度 上 理解 这 些 分 子 机 器 运作 机 制 的 开始 。 之 后 建立 的 结构 
生物 学 的 主要 目的 就 是 要 从 生物 大 分 子 的 三 维 结构 出 发 ， 研 究 它 们 在 细胞 中 的 功能 。 
蛋白 质 的 结构 和 功能 是 结构 生物 学 家 关注 的 主要 方向 。 到 目前 为 止 ， 科 学 家 通过 X 射 
线 衍 射 技术 、 电 子 显 微 技 术 、 核 磁 共 振 等 手段 解析 的 蛋白 质 结 构 数 目 已 经 超过 10 万。 
但 其 中 的 大 部 分 结构 存在 相似 性 。 如 果 将 相似 的 结构 归 类 ， 可 以 得 到 2000 多 个 蛋白 质 
超级 家 族 。 根 据 这 些 已 知 的 结构 ， 科 学 家 已 经 可 以 利用 计算 机 准确 地 预测 少数 简单 的 
蛋白 质 结构 。 但 是 如 果 不 依 徘 已 知 结构 ， 目 前 还 没有 一 种 计算 机 算法 可 以 从 蛋白 质 的 
氨基 酸 序 列 直接 预测 蛋白 质 的 三 维 结构 。 另 外 ， 科 学 家 发 现 细胞 中 大 约 有 40% 的 蛋白 
质 并 不 像 肌 红 蛋白 一 样 具 有 特定 的 结构 。 这 些 蛋 白质 被 称 为 天 然 无 序 蛋 白质 ， 它 们 当 
中 的 一 些 在 与 其 他 生物 大 分 子 或 小 分 子 结合 后 ， 会 形成 特定 的 结构 。 从 氨基 酸 序列 预 
测 蛋 白质 三 维 结构 和 研究 天 然 无 序 蛋白 质 的 生物 功能 是 结构 生物 学 家 目前 面临 的 两 大 
难题 。 


在 结构 生物 学 发 展 初期 (1950 一 1970 年 ) ， 计 算 机 图 像 还 处 于 非常 原始 的 状态 。 在 把 
结构 生物 学 这 一 新 兴学 科 传 播 给 大 众 的 过 程 中 ， 一 位 受过 建筑 师 训 练 的 科学 插画 家 盖 
斯 作出 了 突出 的 贡献 。 他 绘制 的 DNA 和 各 种 蛋 日 质 结构 影响 了 当时 一 代 结构 生物 学 家 ， 
也 为 后 来 用 计算 机 图 像 表 现 生 物 大 分 子 竟 定 了 基础 。 这 里 我 们 重新 绘制 了 三 幅 盖 斯 的 
作品 ( 见 第 37 ~ 39 页 ) ， 以 此 同 这 位 大 师 致敬 。 
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DNA 双 螺 旋 结 构 示 意图 


DNA 原子 模型 ( 没有 显示 氨 原 子 ) 


DNA 分 子 结构 。1953 年 沃 森 和 克 里 克 发 表 了 著名 的 脱氧 核糖 核酸 (DNA) 双 螺 旋 结 构 并 揭示 了 
DNA 的 复制 机 制 ， 成 为 生命 科学 史上 最 为 重要 的 事件 之 一 ， 也 标志 着 现代 人 类 基因 组 学 的 开始 。 
1962 年 ， 沃 森 、 克 里 克 和 威 尔 金 斯 因此 获得 了 诺 贝 尔 生 理学 或 医学 奖 。2003 年 4 月， 科学 家 完 
成 了 人 类 基因 组 计划 ， 破 译 了 人 类 基因 组 зо 亿 对 碱 基 的 编码 方式 。 科 学 家 发 现 人 类 DNA 包括 
2 万 多 个 编码 蛋白 质 的 基因 ， 这 些 基因 仅 占 全 部 DNA 的 1.5%. HE DNA 被 称 为 非 编码 DNA, E 
们 的 功能 和 存在 的 意义 在 当时 还 不 清楚 。2003 年 9 月 ， 美 国 国家 人 类 基因 组 研究 所 成 立 “DNA 
元 件 百 科 全 书 (Encyclopedia of DNA Elements, ENCODE ) 计划 ， 虽 在 找 出 人 类 基因 组 中 所 有 的 
功能 组 件 , 进一步 了 解 基因 组 和 人 类 健康 之 间 的 关系 。 根 据 ENCODE 在 2012 年 公布 的 研究 成 果 ， 
至 少 80% 的 非 编码 DNA 都 具有 一 种 或 一 种 以 上 的 生物 活性 ， 而 且 很 多 非 编 码 DNA 都 与 基因 表达 
调控 有 关 。ENCODE 计划 让 科学 家 认识 到 人 体内 对 基因 表达 的 调控 要 远 比 先前 的 理论 复杂 。 人 类 
对 自身 遗传 密码 的 认识 仍 在 快速 发 展 中 。【 绘图 依据 : Watson, J. D. and Crick E. H. Nature 171, 737 
(1953); DNA 原子 坐标 使 用 w3DNA 生成 ] 
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肌 红 蛋白 三 维 结构 。1958 年 ， 肯 德 鲁 等 发 表 了 肌 红 蛋白 的 三 维 结构 ， 这 是 用 和 射线 衍射 实验 解析 
的 第 一 个 复杂 蛋 日 质 的 三 维 结构 。 肌 红 绰 日 是 人 类 和 动物 用 于 储存 氧气 的 蛋 日 质 。 肯 德 鲁 研究 的 
肌 红 和 蛋白 包括 2600 CET. 解析 这 个 复杂 的 结构 是 科学 史上 的 一 次 伟大 的 胜利 ， 多 位 科学 家 为 此 
花费 了 20 多 年 的 心血 。 在 计算 机 图 像 技术 还 处 于 初级 阶段 的 20 世纪 60 年 代 ， 向 公众 展示 这 样 
复杂 的 三 维 结构 是 一 个 巨大 的 挑战 。1961 年 肯 德 鲁 应 邀 为 《科学 美国 人 》 (Scientific American ) 

撰写 一 篇 关于 肌 红 蛋白 三 维 结构 的 科普 文章 ， 而 受过 建筑 师 训 练 的 科学 插画 师 盖 斯 花 了 6 个 多 月 
的 时 间 为 文章 绘制 了 一 幅 壮 观 的 肌 红 蛋 日 原子 结构 插图 。 上 图 是 本 书 作者 用 现代 计算 机 图 像 软件 
模仿 盖 斯 1961 年 原 图 绘制 的 肌 红 蛋 日 结构 ( 没有 显示 氢 原 子 ) 。[ 绘图 依据 : Kendrew, J. C. Sci. 
Am. 205, 96 (1961); Watson, H. C. Prog. Stereochem. 4, 299 (1969) ] 
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血红 蛋白 三 维 结构 。1960 年 ， 佩 鲁 获 发 表 了 血红 蛋白 的 三 维 结构 。 这 是 继 肯 德 鲁 的 肌 红 蛋 日 后 ， 
第 二 个 通过 XX 射线 衍射 实验 解析 的 复杂 蛋白 质 结构 。 血 红 蛋 白 包 含 4 个 和 肌 红 蛋白 类 似 的 蛋 日 质 
亚 基 ， 其 功能 是 在 血液 中 输送 氧气 。 解 析 这 个 复 琳 蛋 日 质 结构 的 天 键 是 佩 鲁 奖 在 1954 年 发 表 的 
重 原子 替换 方法 ， 而 最 终 得 到 血红 蛋白 的 结构 又 人 花费 了 他 6 年 的 时 间 。 在 之 后 的 学 术 生 涯 中 ， 佩 
鲁 获 的 大 部 分 研究 都 聚焦 于 血红 蛋 日 分 子 。 其 中 一 项 很 重要 的 贡献 是 他 从 分 子 结构 上 完美 地 解释 
了 血红 蛋白 结合 和 释放 和 氧气 分 子 的 机 制 。1962 年 佩 鲁 落 因 其 在 蛋 日 质 结构 解析 方面 的 先驱 性 工作 
与 肯 德 鲁 分 享 了 诺 贝尔 化 学 奖 。 上 图 按照 盖 斯 1983 年 血红 蛋白 结构 示意 图 重 绘 。 [ 绘图 依据 : 
Dickerson, R. E. and Geis I. Hemoglobin (1983) } 
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亚 熙 从 乡 病 毒 三 维 结构 。 在 肌 红 蛋白 和 血红 和 蛋 日 之 后 ， 被 解析 的 蛋 晶 质 结构 数量 稳步 增长 。 到 
1976 年 ， 已 知 的 蛋白 质 结构 达到 31 个 。 而 1978 FHSS ЕЛП АА Р ИЕН ЖЕН ЛЕЛЕ 
结构 ， 将 已 知 蛋白 质 结构 的 复杂 程度 推 向 了 一 个 全 新 的 高 度 。 番 茄 丛 矮 病 毒 蛋 白质 衣 壳 是 一 个 由 
180 个 蛋白 质 亚 基 组 成 的 , 具有 正 十 二 面体 对 称 性 的 球形 结构 。180 个 亚 基 包括 三 种 不 同 的 蛋白 质 ， 
在 上 图 中 以 红 、 绿 、 蓝 三 色 表 示 。 其 中 有 120 个 蛋白 质 亚 基 可 能 与 病毒 的 RNA 相互 作用 ， 在 病毒 
AAR, RNA 封闭 在 衣 壳 中。 此 后 ， 结 构 生 物 学 家 解析 了 一 些 具 有 重要 生理 功能 的 复 
杂 蛋 白质 体系 的 三 维 结构 ， 比 如 光合 作用 反应 中 心 (1984 年 ) АТР 合成 酶 (1994 年 ) 、 核 糖 
Ж (2000 Œ) 和 剪接 体 〈 2015 年 ) ， 为 在 分 子 尺度 理解 生命 的 奥秘 作出 了 巨大 贡献 。 上 图 按照 
盖 斯 1984 年 原 图 重 绘 。 利 用 计算 机 图 像 根 据 蛋 白质 原子 坐标 制作 的 番 苛 从 矮 病 毒 衣 这 结 构 见 第 
72 页 。【 绘图 依据 : HHMI Bulletin, April 2001 | 
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带 有 表面 活性 剂 分 子 的 纳米 粒子 
(表面 活性 剂 可 以 防止 纳米 粒子 在 溶剂 中 发 生 团 聚 ) 
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纳米 粒子 通常 被 定义 为 直径 在 1 ~ 100п 之 间 的 微观 粒子 。 因 为 在 这 个 尺度 ， 微 观 粒 
子 将 展现 出 一 些 不 同 于 其 宏观 材料 的 新 性 质 ， 如 颜色 变化 、 人 熔点 降低 等 。 人 类 对 纳米 
粒子 的 应 用 可 以 追溯 到 3000 多 年 前 ， 虽 然 可 以 肯定 的 是 当时 的 人 们 并 不 知道 纳米 粒子 
的 存在 。 例 如 ， 早 在 公元 前 1200 年 至 公元 前 1000 年 ， 位 于 现在 意大利 境内 的 手工 艺 
者 曾 制 作 过 一 种 红色 的 玻璃 ， 而 玻璃 的 红色 就 来 自 铜 纳米 粒子 。 再 如 ， 公 元 4 世纪 的 
十 罗马 莱克 格 斯 杯 (Lycurgus Сар) 的 二 向 色 性 来 源 于 玻璃 内 部 的 金 银 合金 纳米 粒子 。 
男 外 ,公元 9 世纪 美 罕 不 达 米 亚 地 区 制作 的 陶 次 表面 从 不 同 角 度 观 看 会 呈现 不 同 的 颜色 ， 
也 是 由 于 其 表面 釉质 中 铜 纳米 粒子 的 存在 。 


到 了 1857 年 ， 法 拉 第 首次 从 科学 角度 指出 纳米 粒子 的 特殊 性 质 源 于 其 微小 的 尺寸 。 
1940 年 以 后 ， 电 子 显 微 技术 的 普及 使 科学 家 可 以 更 好 地 表征 纳米 粒子 ， 深 入 研究 纳米 
粒子 大 小 、 形 状 与 其 性 质 之 间 的 关系 。1990 年 后 合成 手段 的 进步 ， 使 得 大 批量 合成 特 
定 组 分 、 规 格 和 性 能 的 纳米 粒子 成 为 可 能 。 


如 今 纳 米粒 子 已 经 广泛 进入 了 我 们 的 日 常生 活 。 例 如 : 一 些 防晒 霜 中 含有 阻挡 紫外 线 
的 纳米 粒子 ; 一 些 化 妆 品 中 含有 增加 渗透 作用 的 纳米 粒子 ; 一 些 牙 襄 中 含有 具有 增 日 
作用 的 纳米 粒子 ; 一 些 衣 物 中 含有 抑制 细菌 生长 和 异味 产生 的 纳米 粒子 。 然 而 令 人 担 
忧 的 是 , 我 们 目前 对 人 工 合成 的 纳米 粒子 对 环境 和 人 体 的 安全 性 仍然 缺少 足够 的 认识 。 
一 些 动物 实验 表明 ， 二 氧化 钛 纳米 粒子 〈 一 种 被 广泛 使 用 的 纳米 粒子 ) 在 进入 动物 体 
内 之 后 可 能 会 增加 癌症 发 生 的 概率 。 值 得 庆幸 的 是 ， 纳 米粒 子 的 安全 性 问题 越 来 越 受 
到 研究 人 员 、 国 际 组 织 和 消费 品 生产 公司 的 重视 。 相 信和 在 不 久 的 将 来 ， 会 出 现 一 套 完 
整 的 法 规 来 监管 纳米 粒子 的 生产 和 使 用 ， 让 纳米 粒子 在 不 危害 环境 和 人 身 安全 的 前 提 
下 ,为 人 类 造福 。 
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在 普通 环境 光 下 ， 莱 克 格 斯 杯 呈 绿色 【 左 图 ) ; 当 把 强 光源 放置 于 杯子 内 部 时 ， 杯 子 呈 红色 【〈 右 图 ) 


纳米 粒子 。 上 图 绘制 的 是 收藏 在 大 英 博物 馆 中 的 莱克 格 斯 杯 ( Lycurgus Cup) ， 杯 子 制造 于 公元 4 
世纪 的 古 罗 马 时 代 。 莱 克 格 斯 杯 的 玻璃 具有 神奇 的 二 向 色 性 : 在 通常 光照 条 件 下 , 杯子 呈 绿 色 ( 上 
图 左 ) ; 如 果 将 光源 放置 在 杯子 内 部 ， 杯 子 则 呈 红 色 《〈《 上 图 右 ) 。 另 一 种 更 科学 的 描述 是 : 日 光 
在 杯子 表面 的 反射 光 为 绿色 ， 而 白光 穿 过 杯子 的 透射 光 为 红色 。 利 用 现代 科学 检测 技术 ， 科 学 家 
发 现 使 莱克 格 斯 杯 产 生 二 向 色 性 的 是 玻璃 中 大 小 为 50 ~ 100nm 的 金 银 合 金 纳 米粒 子 。 莱 殉 格 斯 
杯 充分 体现 了 古 罗 马 手工 艺 者 的 精湛 技艺 。 但 是 科学 家 认为 在 当时 的 条 件 下 ， 完 全 依靠 经 验 精 确 
控制 玻璃 中 的 纳米 粒子 性 质 的 成 功率 极 低 ， 因 此 只 有 极 少 数 与 莱 殉 格 斯 杯 类 似 的 文物 流传 至 
今 。【 绘图 依据 : 根据 大 英 博物 馆 业 殉 格 斯 杯 图 片 重 绘 ] 


现代 科学 对 纳米 粒子 的 开创 性 工作 要 归功 于 法 拉 第 在 19 世纪 50 FREM: 他 合成 出 的 金 纳 
米粒 子 使 溶液 变 成 红色 。 我 们 现在 知道 金 纳米 粒子 的 颜色 会 随 其 大 小 和 形状 而 变化 ， 例 如 直径 为 
20nm 和 100nm 的 球形 金 纳米 粒子 分 别 呈 红色 和 紫色 。 
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纳米 粒子 自 组 装 。 在 过 去 的 二 三 十 年 间 ， 纳 米粒 子 合成 技术 的 进步 实现 了 对 纳米 粒子 化 学 成 分 、 
大 小 和 形状 的 精确 控制 。 本 页 左 侧 列 出 了 一 些 常 见 的 纳米 粒子 形状 。 而 目前 纳米 粒子 研究 领域 的 
一 个 热点 是 将 纳米 粒子 作为 类 似 积木 的 组 件 ， 通 过 上 自 组 装 ， 用 纳米 粒子 构建 更 大 的 功能 材料 。 科 
学 家 发 现 ， 两 种 大 小 不 同 的 球形 纳米 粒子 可 以 通过 自 组 装 形 成 与 氧化 钠 等 离子 晶体 结构 类 似 的 纳 
米粒 子 晶体 〈 也 称 为 胶体 晶体 ) 。 而 对 于 非 球形 纳米 粒子 ， 其 自 组 装 方式 更 为 复 开 。 本 书 第 98 页 
和 第 99 页 展示 了 正八 面体 和 八 脚 纳 米粒 子 的 目 组 装 结构 。 上 图 显示 的 是 由 甘 格 研究 组 在 2015 年 
报道 的 一 种 胶体 晶体 结构 。 这 个 结 梅 由 球形 纳米 粒子 和 立方 形 金 纳米 粒子 在 DNA “胶水 ”的 辅助 
下 形成 。 对 于 这 个 体系 , 球 直径 和 立方 体 边 长 均 为 46nm 的 纳米 粒子 可 以 自 组 装 成 大 小 为 1 ~ 2hm 
的 胶体 晶体 。 [【 给 图 依据 : LuR et al. Nature Comm. 6, 6912 (2015) | 
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矶 纳米 结构 一 一 引发 一 次 又 一 次 研究 热 湖 


两 百 多 年 前 ， 科 学 家 就 知道 碳 元 素 存 在 两 种 截然 不 同 的 形态 ， 坚硬 透明 的 金刚 石和 和 柔 
软 的 黑色 石墨 。 在 20 世纪 初 ， 科 学 家 通过 X 射线 衍射 实验 第 一 次 确定 了 碳 原子 在 金刚 
石和 石墨 中 的 排列 方式 ， 从 微观 结构 上 为 金刚 石和 石墨 的 差异 性 提供 了 解释 。 而 1985 
年 Co ИЖЕ MR ( 如 С») 的 发 现 ， 揭 开 了 科学 家 对 新 型 碳 纳 米 材料 研究 的 序幕 。 
此 后 矶 纳米 管 的 发 现 ( 1992 年 ) 和 单 层 石墨 烯 的 成 功 分 离 (2004 年 ) ， 都 引发 了 科学 
家 的 高 度 兴 趣 。 


БИ. PRADA SRRA ERRARE. FEA Ce 分子 可 以 吸收 大 部 分 太阳 
光谱 ， 又 因 其 具有 半导体 性 质 ， 可 以 应 用 于 廉价 的 有 机 太阳 能 电池 。 碳 纳米 管 根 据 其 
微观 结构 的 不 同 可 具有 半导体 或 金属 导电 性 ; 而 且 碳 纳米 管 具 有 突出 的 力学 性 能 ， 是 
强度 最 大 的 一 维 材料 之 一 。 石 墨 烯 是 近 十 年 来 的 明星 纳米 材料 ， 因 为 它 是 世界 上 具有 
极 高 强度 和 导电 性 ， 而 且 几 乎 透明 的 最 薄 二 维 材料 。 


矶 纳米 材料 在 许多 领域 已 经 得 到 了 应 用 。 除 了 Co 在 有 机 太阳 能 电池 中 的 应 用 ， 还 可 以 
在 聚合 物 和 金属 材料 中 添加 矶 纳米 管 以 提高 材料 的 力学 性 能 。 但 是 围绕 碳 纳 米 材料 似 
平一 直 存 在 着 一 些 过 高 的 期 望 。 在 碳 纳 米 管 发 现 后 ， 许 多 研究 者 和 科技 公司 预测 而 纳 
米 将 很 快 取代 单 晶 硅 ， 成 为 下 一 代 电 子 器 件 的 核心 材料 。 但 是 经 过 30 多 年 的 研究 ， 这 
一 目标 仍 未 实现 。 其 主要 原因 是 在 微观 尺度 集成 大 量 矶 纳米 管 器 件 的 难度 巨大 。 石墨 
烯 出 现 后 ， 很 快 被 媒体 认定 为 一 种 可 以 改变 世界 的 神奇 材料 。 科 学 家 预测 石墨 焕 将 为 
我 们 带 来 更 高 速 的 计算 机 处 理 器 、 柔 软 而 透明 的 显示 器 、 高 容量 电池 等 。 但 目前 对 石 
USA MA. BHA BARRA MAME AAA, EE 
竟 从 硅 的 发 现 到 硅 晶 体 管 的 大 规模 应 用 经 历 了 100 多 年 。 矶 纳米 材料 能 否 真 的 改变 世 
界 ， 我 们 还 要 拭目以待 。 


历史 


ital aja 
( Ce @ Ca, @ Coan @ Со) 


mis. 1985 年 ， 柯 尔 、 殉 罗 托 和 斯 英利 等 在 用 激光 蒸发 石墨 的 试验 中 ， 首 次 发 现 了 Coo 分 子 。 
因为 Cs, 分子 与 建筑 师 富 勒 设计 的 球形 屋顶 具有 类 似 结构 ， 于 是 将 Ce 分 子 命名 为 富 勒 烯 。1990 
年 后 出 现 了 大 批量 合成 Ce 的 方法 ， 引 发 了 科学 家 对 富 勒 烯 研究 的 热潮 。Cs, 的 直径 约 Inm, EN 
米 科 学 领域 非常 有 代表 性 的 纳米 材料 。 上 面 三 位 科学 家 在 1996 年 因 发 现 富 勒 烯 而 获得 庄 贝 尔 化 学 
ko Co 是 富 勒 烯 家 族 中 最 小 的 一 个 。1992 年 ， 乌 加 特 发 现 了 巨型 富 勒 烯 可 以 形成 类 似 洋 葱 的 多 
层 结构 。 上 图 显示 的 是 一 个 小 型 “ 碳 洋 葱 模型: 其 中 心 是 Co 外 层 依次 是 Caos Csa M Соо [EZ 
图 依据 : Wang В.-С. et al. Synthetic Met. 55-57, 2949 (1993) ] 


矶 纳米 管 和 石墨 烯 。Cso 仅仅 是 科学 家 对 碳 纳米 材料 研究 热潮 的 开始 。1992 {ЕҢ ЗІНІНІҢ 
ЖӨЛЖЕ, LIK 2004 年 由 海 姆 和 诺 沃 首 洛 夫 等 用 简易 机 械 方法 制备 的 单 层 石墨 烯 都 在 当时 引起 
了 科学 家 对 碳 纳米 材料 的 极 大 兴趣 。 因 为 碳 纳 米 管 和 石墨 烯 拥有 很 多 其 他 材料 无 可 比拟 的 性 质 ， 
比如 矶 纳米 管 是 世界 上 强度 最 高 的 一 维 材料 之 一 ， 而 石墨 烯 是 世界 上 最 薄 的 柔性 透明 导电 材料 ， 
科学 家 对 它们 的 研究 热情 至 今 未 减 。2010 年 海 姆 和 诺 沃 肖 洛 夫 因为 在 石墨 烯 方面 的 工作 而 获得 诺 
贝尔 物理 学 奖 。 结 构 上 矶 纳米 管 和 石墨 烯 纳 米 市 之 则 有 着 简单 的 几何 关系 。 同 一 条 石墨 烯 纳米 市 
经 过 不 同方 式 的 卷曲 ， 可 以 得 到 结构 不 同 的 纳米 管 ， 如 第 47 页 所 示 。【 绘图 依据 : White C. T. et 
al. Phys. Rev. B47, 5485 (1993) ] 
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用 扫描 隧道 显微镜 制备 的 量子 围栏 
Crommie, M. F. et al. Science 262, 218 (1993) 
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表面 原子 结构 一 一 从 看 见 原子 到 移动 原子 


世界 上 第 一 台 可 以 “看 见 ” 原 子 的 显微镜 是 由 米 勒 和 巴 哈 杜 尔 在 1955 年 发 明 的 场 离子 
显微镜 (FIM) o 1970 年 ， 透 射电 子 显 微 镜 (ТЕМ) 的 分 辩 率 也 第 一 次 达到 原子 水 平 。 
虽然 由 宾 宁 与 罗 雷 尔 在 1981 年 发 明 的 扫描 隧道 显微镜 (STM ) 要 晚 于 前 面 两 种 技术 ， 
但 这 丝毫 不 能 降低 STM 的 重要 作用 。STM 是 一 种 可 以 达到 原子 分 辨 率 的 表征 物质 表面 
结构 的 显 微 技 术 。 另 外 STM 不 但 可 以 “看 见 ”原子 ， 而 且 还 可 以 用 来 移动 表面 原子 。 
1990 E, HE IBM 的 科学 家 应 用 STM 将 35 个 氰 原子 摆 成 了 “IBM” 三 个 字母 ， 成 为 
科学 史上 一 个 重要 的 里 程 碑 。 


在 STM 基础 上 发 展 出 的 原子 力 显 微 镜 (АЕМ) 已 成 为 科学 家 研究 物质 表面 微观 形 貌 不 
可 缺少 的 工具 之 一 。AFM 由 IBM 公司 的 科学 家 于 1986 年 发 明 ， 而 发 明 STM 的 宾 宁 也 
是 АЕМ 的 发 明 者 之 一 。AFM 与 STM 同属 于 扫描 探 针 显微镜 。STM 依靠 探 针 与 样品 之 
间 的 量子 隧道 效应 检测 样品 的 表面 形 貌 。 虽 然 STM 可 以 实现 单个 原子 成 像 ， 但 是 对 于 
有 机 分 子 ，STM 无 法 给 出 分 子 中 所 有 原子 的 位 置 和 化 学 键 信息 ( 具体 原因 可 由 量子 力 
学 给 出 ) o AFM 依靠 探 针 与 样品 之 间 的 相互 作用 力 检测 样品 的 表面 形 貌 。 如 果 探 针 针 
尖 足 够 尖锐 ， 理 论 上 AFM 可 以 让 我 们 “看 到 ”分 子 中 所 有 原子 的 位 置 和 连接 原子 的 化 
学 键 -一 这 是 化 学 家 长 久 以 来 的 一 个 梦想 。2009 年 这 个 梦想 终于 被 来 自 IBM 的 科学 家 
实现 。 通 过 在 AFM 针尖 上 固定 一 个 一 氧化 碳 分 子 ， 他 们 成 功 实现 了 并 五 葵 分 子 中 所 有 
原子 及 化 学 键 的 成 像 。 此 后 这 项 技术 发 展 迅 速 ，2013 年 ,来 自 美 国 加 州 大 学 伯克利 分 
校 的 科学 家 用 AFM 捕捉 到 单个 分 子 在 化 学 反应 前 后 的 分 子 结构 变化 。 同 年 ,来 自 中 
科学 院 国家 纳米 科学 中 心 的 科学 家 用 АЕМ 首次 观测 到 分 子 之 间 的 氢 键 。 相 信和 在 不 久 的 
将 来 ，STM 和 AFM 将 为 我 们 揭示 更 多 关于 微观 世界 的 奥秘 。 
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成 为 在 原子 尺度 研究 
ЕЕ (111) 表面 7X7 


eT TSP ЛЕ Y 1986 年 诺 贝 尔 物理 学 奖 。 


[ 给 图 依据 : Binnig, G. et al. Phys. Rev. Lett. 50, 120 (1983) | 


宾 宁 与 罗 雷 尔 发 明了 扫描 隧道 显微镜 (STM ) , 
因为 STM 的 发 明 ， 
1983 ЕТЕ ЕН STM 研究 了 当时 困扰 表面 科学 家 的 一 个 难题 
验 依 据 。 


重 构 。 他 们 得 到 的 STM AIR ( 左 图 为 示意 图 ) 证 实 了 表面 晶 包 中 14 个 吸附 原子 的 存在 ， 为 最 终 


扫描 隧道 显微镜 。1981 Ж, 
|] 。 解析 7x7 重 构 提供 了 重要 


— 
— 


[ 绘图 依据 : 


¿THIS ERAI STM 图 像 为 DAS 模型 提供 了 重要 
其 中 日 色 表 示 吸 附 原 子 ， 绿 色 表 示 二 聚 


(DAS) 模型 ， 花 费 了 表面 科学 家 超过 25 年 的 时 间 。 在 DAS 模型 之 


fa 
科学 家 曾 提出 过 20 多 个 错误 的 结构 模型 。 


的 依据 。 上 图 是 根据 高 柳 邦 夫 论 文 构建 的 7x7 重 构 模型 ， 
表面 原子 因 失去 了 原来 与 之 相 邻 的 原子 而 处 于 高 能 状态 。 为 了 降低 表面 能 量 ， 


很 多 晶体 的 表面 原子 在 切割 后 会 发 生 重 构 ， 生成 与 晶体 内 部 结构 不 同 的 表面 结构 。 


Takayanagi, K. Surf. Sci. 164, 367 (1985) ] 
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可 


并 以 此 得 到 令 人 难以 置信 的 微 
间 。【 绘图 依据 : IBM 


IBM 的 科学 家 独 出 心 裁 ， 通 过 用 STM 在 金属 表面 移动 几 千 个 一 氧化 碳 分 子 ， 
“如 果 通 过 制作 这 样 一 部 电影 ， 


灰色 网 格 表 示 一 氧化 碳 分 子 在 金属 表面 可 能 的 吸附 位 置 。 每 张 图 都 
STM 实验 发 现 12 个 原子 是 磁 存 储 单 元 的 极限 。 而 在 目前 的 计算 机 硬盘 中 ， 每 
说 明 硬 盘 的 容量 仍 存在 很 大 的 提升 空 


元 通常 包含 上 干 个 原子 ， 


储 单 


以 让 1000 个 孩子 加 入 科学 阵营 而 不 是 进入 法 学 院 ， 我 将 会 非常 高 兴 ! ”另外 ， 海 因 里 希 的 研究 
存 


组 在 2012 年 通过 


创作 了 世界 上 最 小 的 定格 动画 电影 《 男孩 和 他 的 原子 》 (A Boy and His Atom) 。 上 图 每 一 个 蓝 色 
个 磁 


世界 上 最 小 的 电影 。STM 也 可 以 用 来 移动 物质 表面 的 原子 和 分 子 ， 
圆 点 表示 一 个 一 氧化 矶 分 子 ， 


观 结构 。2014 fE, 
是 按照 电影 的 截图 绘制 。 这 部 电影 的 负责 人 海 因 里 希 解释 说 : 


A Boy and His Atom (2014) ] 
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ЕНИ АШИ БЫУ 
A-3, K-k. 1-9, KA 
分 子 模 型 使 用 Chem3D 软件 生成 


HA Cos H;,C1,N,O;, 
H-3, К-ж, 1-5. B-A, 5-3 
J. Am. Chem. Soc. 119, 1516 (1997) 


Litt Y BH gy YU yel E 
А-8, K-A., 黄 - 钾 ; 没有 显示 氧 原子 
分 子 模型 使 用 Chem3D 生成 : Coordin. Chem. Rev. 215, 171 (2001) 
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Science 328, 1144 (2010) 


AT 


没有 显 
J. Am. Chem. Soc. 130, 9434 (2008) 


超 分 子 纳 米 管 
显示 


+ 
* 


к= Же 
Ке 


分 子 内 , RE-I., RE – 4 
教授 友情 提供 


+ 
* 
— 
— 
سے 


-+ ! 
г 4 ъ U L] Fi % F * 7, 9 r тэ тю ыз а т” i т. š, 
қ T $ y ғ ч j f. 5 | 7 H ; 5% I `. i > ¿8 РЬ | 3 9 ¿> | ч. x К Pi 
ү 4“ 和 


һә Ж. T ЦА АЦА Д "ai QKL Ж 
A O кө гы 059 9975" Ал > 


A А 
et қар 


ja 
R 
IK 
X 
| 
w 
中 
Ф 
їй 
ні 
m 


原子 模型 由 金 武松 教授 和 相 田 卓 


HE 
分 子 环 内 ， 浅 色 - б, RE- A RAMAS 
Angew. Chem. Int. Ed. 28, 1396 (1989) 


所 风门 链 环 
MM, Ж-Е; 分 子 环 内 ， 浅 色 - Dk, ИА – A. A, 没有 显示 氨 原 子 
Angew. Chem. Int. Ed. 46, 218 (2007) 


分 子 波 罗 米 安 链 环 
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Science 304, 1308 (2004) 


分 子 五 叶 结 
黄 - 铁 ; 分 子 结 内 ， 浅 色 - 0, 深 色 - 氮 、 氧 ; 没有 显示 氧 原子 
Nature Chem. 4, 15 (2011) 
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本 书 中 所 有 蛋白 质 表面 结构 均 使 用 Molecular Maya 软件 生成 
PDB ID: 3J2T; Biochemistry 52, 2319 (2013) 
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Structure 21, 833 (2013) 
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烟草 花 叶 病毒 
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PDB ID: 2TMV; J. Mol. Biol. 208, 307 (1989) 
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【上 ]】 手 性 向 列 相 液晶 ，【 下 】 柱 状 相 液 晶 
仅 为 结构 示意 图 
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[ 上 ] DNA AK ЕНІ, [ F] DNA BOK AA 
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DNA ¿HA GM 
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一 杯 香 草 拿 铁 可 能 
就 包括 左 图 第 一 排 
= 720, 3 


料 。 第 三 排 的 三 个 
分 子 是 常见 药物 
的 有 效 成 分 。 


超 分 子 化 学 是 化 学 
研究 分 子 之 间 的 相 
互 作用 和 分 子 的 集 
合体 。 这 个 领域 开 
始 于 20 世 纪 60 年 
代 ， 标 志 性 的 发 现 
是 冠 醚 (AA) 可 
以 选择 性 地 结合 特 
定 的 金属 离子 。 在 
是 主体 ， 金 属 离子 
是 客体 。 


超 分 子 化 学 的 一 个 
目标 是 利用 分 子 自 
组 装 制备 具有 特殊 
功能 的 超 分 子 结构 。 
在 这 里 ，48 个 有 机 
分 子 和 24 个 名 离子 
自 组 装 成 了 一 个 直 
径 为 5nm 的 球形 分 
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在 某 些 超 分 子 主客 


可 以 发 生 特 定 的 
化 学 反应 。 
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Hi 
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НЕ 
{LHD | ESS 


长 链 间 的 作用 形 
成 外 径 为 20nm、 
内 径 为 10nm 的 管 


-A 7% a 


左 图 中 索 烃 的 合成 
方法 如 上 图 所 示 : 
首先 利用 分 子 间 作 
分 子 与 男 一 个 开口 
的 环 状 分 子 固定 在 
合适 位 置 ; 之 后 通 
过 化 学 反应 ， 关 闭 
开口 形成 索 烃 。 


分 子 波 罗 米 安 链 环 
的 合成 方法 如 上 图 
Prax: # 6 TES 
+ (BE) 的 固定 
下 , 6 个 细 长 的 分 
子 和 6 个 短小 的 分 
F (26) 反应 ， 
生成 波 罗 米 安 链 环 。 


细胞 凋 亡 复合 体 是 
在 细胞 凋 亡 过 程 中 
形成 的 一 个 蛋白 质 
复合 体 ， 它 可 以 激 
活 其 他 能 够 直接 导 
致 细胞 凋 亡 的 蛋白 
质 。 细 胞 凋 亡 是 一 
种 常见 的 细胞 死亡 
形式 。 对 于 一 个 成 
年 人 ， 一 天 中 有 
500 亿 =700 亿 个 
细胞 通过 细胞 凋 亡 
死去 。 
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所 罗 门 链 环 的 合成 
方法 如 上 图 所 示 : 


4 个 短小 的 分 子 ( 红 
е) 反应 ， 生 成 所 
罗 门 链 环 。 


分 子 五 叶 结 的 合成 
在 5 个 铁 离子 ( 黄 
E) 和 1 个 氯 离子 
(PORE) HA 
РТ, 5 个 细 长 的 
分 子 和 5 个 短小 的 
分 子 ( 红色 ) 反应 ， 
生成 五 叶 结 。 


人 类 的 血红 蛋白 由 
4 个 可 以 与 氧气 分 
子 结合 的 蛋白 质 亚 
#9 р, п 89187 
血红 蛋白 包括 144 
个 可 以 结合 氧气 分 
子 的 蛋白 质 亚 基 ， 
这 144 个 亚 基 又 通 
过 36 个 蛋白 质 亚 基 
连接 成 一 个 复杂 的 
复合 体 。 另 外 ， 人 
类 的 血红 蛋白 在 红 
A FEF, ПІН 
血红 蛋白 在 细胞 外 。 
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注释 


微 管 的 外 径 为 2nm， 
内 径 为 om, ME 
与 微 丝 、 中 间 纤 维 
等 组 成 的 细胞 骨架 
起 到 维持 细胞 形状 
的 作用 。 微 管 也 是 
细胞 内 物质 运输 的 


以 在 微 管 上 行走 。 
另外 细胞 纤毛 的 摆 
动 、 细 胞 的 有 丝 分 
裂 等 过 程 都 与 微 管 


о 


番茄 从 矮 病毒 是 一 
种 具有 正二 十 面体 
对 称 性 的 球形 RNA 
病毒 ， 其 直径 约 为 
30nm, AERA 
包括 180 个 蛋白 质 
亚 基 ， 其 内 部 装 有 
病毒 RNA, AHA 
矮 病 毒 衣 壳 结构 是 
第 一 个 通过 X 射线 
衍射 实验 分 析 的 病 
毒 结 构 。 


镍 猴 空 泡 病毒 是 一 
种 DNA 病毒 ， 其 
DNA 被 封闭 在 一 个 
具有 正二 十 面体 对 
称 性 的 蛋白 质 衣 过 
中 。 衣 壳 直 径 约 为 
45nm, 6135 360 个 
BREA. A 
猴 空 泡 病毒 感染 可 
以 引发 肿瘤 。 


烟草 花 叶 病毒 呈 棒 
A, 包括 2130 T+ 
壳 蛋 白 和 一 条 包括 
6400 个 碱 基 的 RNA 
链 。 病 毒 直径 约 为 
18nm， 长 度 约 为 
300nm ( A & [a] 4 
限 ， 小 图 没有 展示 
病毒 完整 长 度 ) 。 


登 划 病毒 是 一 种 
RNA 5 & RE 
RNA 被 封闭 在 一 
个 包括 180 个 和 蛋 
白质 亚 基 、 具 有 正 
二 十 面体 对 称 性 的 
RAR, BRI 
层 是 球形 的 包 膜 ， 
包 膜 上 艇 有 病毒 蛋 
和 白质。 病毒 直径 为 
17~25nm。 登 革 病 
毒 通 过 蚊子 传播 ， 
可 以 引发 登革热 病 。 


Е В Ж T7 是 一 种 
可 以 感染 大 肠 杆 菌 
ЗАБ 8. ІШ 
菌 体 T7 由 具有 正 
二 十 面体 对 称 性 的 
头 部 和 结构 复杂 的 
尾部 组 成 。 头 部 直 
{2 #4) A 60nm, & 
ja DNA 被 封闭 在 


т 
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22 
DIR 
RISES 
OA 通过 DNA 折纸 术 制 
| ОЙ 备 的 纳米 机 器 人 。 
45504254 | ge 
TEEN ECF 一 段 很 长 的 “ 
的 具有 三 维 网 格 结 32” DNA 单 链 可 以 


ЕМІН: È T” DNA 
结构 可 以 作为 模版 又 成 预先 用 计算 机 
在 三 维 空间 中 使 纳 设计 好 的 二 维 或 三 
米粒 子 等 物质 周期 维 结构 。 整 个 过 程 
性 排列 ， 从 而 形成 基于 自 组 装 ， 不 需 

新 的 功能 材料 。 要 人 为 干涉 。 
利用 新 的 DNA 纳米 
ore se 
kE #4。 在 这 种 新 技 ; 
子 。 盒 子 的 大 小 为 中 几 百 条 DNA $ 
Anm x 36nm x 36nm, DJ LAE FE Ja 
盒子 还 有 一 个 带 锁 的 配 相互 识别 ， 并 如 
高 级 版 本 ， 只 能 用 特 乐高 积木 一 样 自发 
260 DNA 854 ($A 组 装 成 预先 设计 好 
ВЕ) 打开 。 的 二 维 或 三 维 结构 。 

m ] а Y @ » а) | ЧР > = 
HHHH 
Saa 
| РЧ 宝石 是 红色 的 刚 
. | Æ (ALO), Ё 
& . 色 来 自 其 中 的 铬 高 
4 6? 子 。 如 果 含有 其 他 
т. ae | 金属 离子 ， 刚 玉 也 
绿 宝石 是 一 种 詹 - >= Ya a »a ъа Ма сизлие(в 
铝 竺 酸 盐 矿物 ， 其 x 7.9.9.9 宝石 ) 或 其 他 颜色 。 
颜色 主要 来 自 晶体 ә ya ре pa. 纯净 的 刚玉 是 无 色 
“Го F r. | | 4 at} a =. 次 a» 

不 同 也 可 以 呈 蓝 pa 08 5. | Û APO н 
色 、 金 黄色 或 者 粉 1 š ; : r 4 如 iPhone 照相 机 的 

红色 等 。 最 外 层 镜片 。 
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水 晶 就 是 二 氧化 硅 。 
纯净 的 水 晶 为 无 色 
透明 的 晶体 。 当 水 
晶 中 含有 少量 金属 
离子 时 ， 可 以 呈现 
漂亮 的 紫色 和 黄色 
等 颜色 。 


27,1 9 5, (YBCO ) 
是 一 种 高 温 超 导 材 
料 ， 可 以 在 93K 以 
下 变 为 超 导 。 它 是 
第 一 个 可 以 在 高 于 
液 所 沸点 (77K) 
温度 下 实现 超 导 的 
材料 。 


{8 EB RN (BBO) 
是 一 种 非 线性 光学 
可 见 的 红外 激光 转 
换 为 蓝 色 激光 。 


钻石 是 碳 元 素 的 一 
种 同 素 异 形体 ， 是 
最 坚硬 的 天 然 矿石 ， 
也 是 最 为 昂贵 的 宝 
石 之 一 。 


硒 化 锅 是 一 种 半 导 


二 极 管 等 器 件 。 


硼 的 磁性 最 强 ， 被 
广泛 应 用 于 发 动机 、 
扬声器 、 耳 机 以 及 
计算 机 硬盘 等 设备 。 


- 人 六 六 六 六 六 六 六 六 六 六 六 ~ = 


”7-7-7-7-7-7-7-7-7-7-7-7-7-- 
Талалала ғала СУ СУ (у ғала ғала, 
ааа ааа ааба аба 
~ (з УУ УУ СУ СУ СУ СУ ГУ ГУ "Ун 
(“з у СУ СУ СУ СУУ СУ "у aaa 
LAAAAAAAAAAAAAS 
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沸石 是 一 种 多 孔 材 
料 ， 具 有 非常 丰富 
的 结构 多 样 性 。 济 
石 在 化 学 工业 上 有 
很 多 应 用 ， 比 如 分 
离 气体 、 催 化 化 学 
反应 等 。 


在 室温 下 ， 铝 的 晶 
体 结构 为 面 心 立方 
(FcC)。 相 同 金 
属 原子 的 最 紧密 排 
列 方式 有 两 种 : 一 
种 是 面 心 立方 ; 另 
一 种 是 密 排 六 方 
(HCP) 。 


这 是 我 们 熟悉 的 食 
盐 晶体 结构 。 每 个 
钠 离 子 周 围 有 6 + 
距离 最 近 的 氯 离子， 
每 个 氯 离子 周围 有 
6 个 距离 最 近 的 钠 
离子 。 钠 离子 和 氧 
离子 的 比例 为 1:1， 
因此 氧化 钠 的 结构 
Ж NaCl, 
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干冰 是 二 氧化 碳 的 
固体 形态 。 干 冰 的 
用 途 非 常 广泛 ， 如 
保鲜 ,清洁 ,消防 等 。 
另外 ， 我 们 更 为 常 
见 的 干冰 应 用 可 能 
是 在 舞台 上 制造 云 


912-1394 36 El, 
铁 的 晶体 结构 为 面 
心 立 方 。 从 1394 C 
到 15380 ( RHE 
а), BAHN 
变 回 体 心 立方 。 


在 极 高 的 压强 下 ， 

电子 在 钠 离子 和 氧 
离子 间 的 分 布 将 发 
Ft, ER- 
氧 比 值 不 再 是 1:1 
的 新 化 合 物 ， 如 左 
图 中 的 NaCl, 的 结 
构 。 在 这 种 结构 
中 氧 离子 会 形成 正 
二 十 面体 结构 ， 其 
中 12 个 氧 离子 位 于 
正二 十 面体 顶点 ，1 
oo 二 十 面体 

IÙ) 
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棒状 分 子 可 以 形成 A, 1) ATADO j 
向 列 相 和 近 晶 相 。 ato 4] 54/24 >. 
在 向 列 相 中 ， 分 子 A РОИ AP SCPM > 
倾向 于 沿 着 分 子 长 
名 方向 排列 而 在 具有 手 性 的 棒状 分 
近 晶 相 中 ， 分 子 在 子 也 可 以 形成 手 
垂直 于 长 轴 的 方向 ТТТ M lı HARE. Ft 
排列 ， 并 形成 了 层 x ТИП М! М 向 列 相 液晶 具有 特 
状 结构 。 Elm 3 а { | ШІ A | | } ) ) | 殊 的 光学 性 质 ， = 
一 种 分 子 既 可 以 形 [ x ((( | | | HI | 11. ))) 倾向 于 在 与 分 子平 
成 上 述 两 种 相 ， 那 ШИШ | 面 的 垂直 方向 形成 
么 近 晶 相 一 般 出 现 柱状 结构 ， 进 而 形 
在 更 低 的 温度 。 成 柱状 相 液晶 。 

金属 玻璃 是 另外 一 
只 有 5 个 原子 层 刘 种 非 定型 材料 。 全 
的 石英 玻璃 是 《 吉 属 玻璃 具有 极 高 的 
尼斯 世界 纪录 》 中 аш. REANA 
最 薄 的 玻璃 。 因 为 蚀 性 。 一 些 金属 
它 的 平面 结构 ， 科 璃 已 经 被 商业 化 ， 
学 家 通过 原子 力 显 应 用 于 高 尔 夫 球 杆 
RSA AEE O 和 特种 刀具 。 左 图 
微 镜 第 一 次 确定 了 RTE AS 
玻璃 中 原子 的 精确 两 种 金属 组 成 的 金 
位 置 。 属 玻璃 。 

在 液态 水 中 ， 水 分 
通过 简单 的 计算 ， 子 间 存在 着 氢 键 的 
我 们 可 以 得 到 在 三 维 网 格 结构 。 ж 
个 体积 为 77.4nm 暂 ， 因 此 和 氢 键 的 三 
的 假想 容器 中 人 维 网 格 结构 是 一 个 
存在 两 个 氧气 分 为 动态 的 结构 : 
子 。 而 对 于 液 氧 ， 在 非常 短 的 时 间 
相同 体积 的 容器 内 ， 有 很 多 氢 键 断 
中 大 约 包 含 1600 裂 ， 又 有 很 多 新 的 
个 氧气 分 子 。 SEHR. 


